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“Paralel hesaplama tekniginin Monte Carlo simulasyonunda uygulanmasi”

Ozet

Bu yuksek lisans tezi paralel hesaplama tekniginin bilimsel ¢alismalardaki gegerli-
ligini ve 6nemini gosterme amacindadir. Paralel hesaplama teknigine ihtiya¢ duyulma
nedeni, gliniimizde bilgisayarlarin oldukca gelismis olmasina ragmen 6zellikle bircok bi-
limsel calismalarin tek bir islemci tarafindan gerceklestirilebilmesinin ¢ok uzun zaman
almasi ve bunlarin ylksek bilgisayar belleklerine ihtiya¢ duyuyor olmasidir. Bu tezin ga-
yesi dogrultusunda, paralel hesaplama teknigi bilimsel 6nemi olan bir sistem icin uygu-
lanmistir. Sentetik sistemlerden biyo-sistemlere kadar genis bir alani kapsayan polimer
fiziginden bir sistemin Monte Carlo simulasyonu paralel hesaplama ile gerceklestirilmis-
tir.

Tez bes bolimden olusmaktadir. Birinci bolimde konuya giris ve problemin tasviri,
ikinci bolimde Paralel Hesaplama teknigi anlatilmistir. Ugiincii bolimde MPI (Mesaj
Gecme Araylzi) konusunu detaylari ile anlatarak uygulamalarina yer verilmistir. Dor-
dincl bolimde problemin detaylari verilmis yapilan paralel hesaplama anlatiimis ve elde
edilen sonuclar gosterilmistir. Son bolimde ise elde edilen sonuclar degerlendirilmistir.

Bu tez 2006 yilinda yapiimistir ve 107 sayfadan olusmaktadir.

ANAHTAR KELIMELER: MPI, Paralel Hesaplama, Monte Carlo Simulasyonu, LAM-
MPI, MCMC, Grid (lzgara), ideal polimer zinciri.



“Application of parallel computing technique to Monte Carlo simulation”

Abstract

This thesis aims to show the importance and the validity of parallel computing in sci-
entific researches. The reason for the need to use parallel computing technique is that,
although today’s computers are very well developed, many scientific works are not pos-
sible to be accomplished in only one computing unit. In the framework of this thesis, the
technique of parallel computing is applied to a scientific problem, which has an impor-
tance in the pure science. The Monte Carlo Simulation of a polimeric system is carried
out by using parallel computing technique.

The thesis consists of five chapters. In the first chapter, an introduction and the desc-
ription of the work are given. In the second chapter, parallel computing is explained. In
the next chapter, message passing interface (MPI) is explained in some detail and some
applications are given. The fourth chapter is for the problem, the work done and also for
the results obtained. The last chapter discusses the results and makes the conclusion.

This thesis was written in 2006 and it consists of 107 pages.

KEYWORDS: MPI, Parallel Computing, Monte Carlo Simulation, LAM-MPI, MCMC,
Grid, ideal polymer chain.
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Bolum 1
Giris

Bu Yiksek Lisans tezi paralel hesaplama tekniginin bir uygulamasini icermektedir. Pa-
ralel hesaplama teknigine ihtiya¢ duyulma nedeni, glinimizde bilgisayarlar oldukca ge-
lismis olmasina ragmen 6zellikle bir¢ok bilimsel galigmalarin tek bir islemci tarafindan
gerceklestirilebilmesinin ¢ok uzun zaman almasi ve bunlarin yuksek bilgisayar bellekle-
rine ihtiyac duyuyor olmasidir. Paralel hesaplamadaki dustince, bir isin farkli kisimlarinin
eszamanli olarak yurutilerek isin daha kisa slirede bitirilmesini saglamaktir. Bu sayede
daha blyuk sistemleri inceleme olanagi saglanir. Diger yandan ¢ok uzun hesaplama stire-
leri gerektiren sistemlerin de incelenmesi mimkdn olur.

Acik bir paralel hesaplamada, birden fazla islemci kullanilir. Birden fazla islemci kul-
lanarak paralel hesaplamayi gerceklestirebilmek icin bazi kutlphaneler hizmete sunul-
mustur ve bu kitlphaneler strekli gelistirilmektedir. Bunlardan en yaygin olanlarindan
biri “MPI: Message Passing Interface” olup bir ¢ok arastirma konusunda sikca kullanil-
maktadir.

Polimer fizigi icerdigi konulari ile biyolojik sistemlere yakinlik arzetmesi ile birlikte
cogunlukla karmasik sistemleri inceleme gereksinimi duymaktadir. Bu sebeble polimerik
sistemlerin incelemelerinde paralel hesaplama ¢ogunlukla gerekli olmaktadir. Bu ince-
lemeler yapilirken Monte Carlo simulasyon teknigi sik¢a kullanilmaktadir. Polimer fi-
ziginde teorik olarak en basit sistem “ideal polimer zinciri”dir ve bu sistem diger daha
karmasik sistemlerin anlagilmasinda 6nem arz etmektedir.

1.1 Problemin tasviri

Paralel hesaplamanin uygulamasi ideal polimer zincirinin Monte Carlo Simulasyonu’nda
gerceklestirilmistir. Ideal polimer zinciri, N tane monomer biriminden olugan ve birimler
arasinda hicbir etkilesmenin olmadigi bir sistemdir. Monomerler arasindaki bag uzunlugu

1



1.1 BOLUM 1. GIRIS

sabittir. Bu tlr bir sistem teorik, deneysel ve simulasyon ¢alismalarinda gok kez ince-
lenmig ve sonuglar yayimlanmistir. Diger daha karmasik polimer sistemleri, monomerler
arasinda ve monomer ile ortam arasinda etkilesmelerin dahil edildigi sistemlerdir. Bu sis-
temlerin bilgisayar destekli incelemeleri 6z olarak ideal polimer zincirinin incelenmesi ile
aynidir.

Paralel hesaplamanin gecerliligini ve 6nemini gdsterebilmek icin, ideal polimer zin-
cirinin Monte Carlo simulasyonu seri olarak yapilir ve elde edilen sonuglar teorik 6ngoru
ile karstlastirihir. Ayni problem icin paralellestirme yapilir ve paralel hesap ile elde edilen
sonuclar teorik dngordler ile karsilastirilir. Yapilan hesabin dogrulugu kontrol edildikten
sonra paralel hesaptaki hizlanmaya bakilarak performans analizi yapilir.



Bolim 2

Paralel hesaplama

Geleneksel olarak yazilimlar seri hesap yapmak tzere yazilirlar. Bu yazilimlar tek islemci
Uzerinde cahistirihir. Seri hesaba ait problemler seri komutlar ile islemcinin biri digerinden
sonra gelecek sekilde bu komutlari ¢alistirmasiyla ¢oziimlenirler.

Basitce paralel hesaplama, hesaplamali bir problemin ¢6ziimi icin bir ¢ok hesap kay-
naginin eszamanl (simultane) olarak kullaniimasidir. Bu hesap kaynaklari bir cok islem-
ciye sahip tek bilgisayar veya bir ag izerinden birbirine bagh sinirli sayida bilgisayardan
olusan veya her iki sistemi de iceren bir sekilde olmaktadir[1].

Hesaplamali bir problem igin

o yapilacak isi eszamanli olarak ¢ozebilmek igin isin ayrik parcalara bolunebilmesi,
e bir cok program komutunun eszamanli olarak calistirilabilmesi,

e bir ¢cok hesap kaynag! ile problemi ¢cézmenin tek hesap kaynagi ile cozmekten daha
az vakit alabilmesi

seklindeki kosullar vardir.

Paralel hesaplamanin kullanimi icin iki ana neden vardir: Bunlar zamandan kazanmak
ve bulyik problemleri ¢6zmek olarak bilinir[2]. Bazi baska nedenler de vardir. Bunlar
arasinda

¢ yerel olmayan kaynaklarin avantajlarini elde etme, 6rnegin Internet veya genis alan
aglari (WAN) (zerinden hesap kaynaklarina ulasmak,

e maliyeti azaltmak, 6rnegin daha “ucuz” hesap kaynaklarini bir stiperbilgisayarin
yerine kullanabilmek,
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e bellek kisitlarinin Gstesinden gelmek, érnegin tek bilgisayar sinirli bellek kaynakla-
rina sahip oldugundan blyuk problemler icin bir ¢ok bilgisayarin bellegini kullan-
mak

gibi nedenler siralanabilir.

Paralel hesaplama gercek hayattaki iliskilerin durumlarina daima 6ykinen seri he-
saplamanin bir evrimidir. Bu durumlar ¢ok karmasik ve birbirleriyle alakali olarak ayni
anda sirali bir sekilde olusur. Bazi érnekleri sunlardir: Gezegenlerin ve galaksinin goz-
lemlenmesi, hava ve okyanus orlntuleri, tektonik plaka hareketleri, metropollerde trafik,
otomobil montaj hatti, bir is yerindeki gunlik isler.

Geleneksel olarak paralel hesaplama “hesaplamanin ug¢ noktasi” olarak bilinir. Para-
lel hesaplama karmasik sistemlerin nimerik simulasyonu ve “Blyik Mucadele Problem-
leri” (Grand Challenge Problem) olarak bilinen, tek bilgisayarda ¢6zimu imkansiza yakin
problemlerle ugrasir. Bunlar hava ve iklim, kimyasal ve niikleer reaksiyonlar, biyolojik
olaylar, insan genleri, jeolojik olaylar, sismik hareketler, mekanik aletler (uzay mekigine
kadar), elektronik devreler, tretim strecleri olarak bilinir[3].

Ticari uygulamalar, bugiin hizh bilgisayarlarin Gretilmesine 6n ayak olmaktadirlar. Bu
tarz uygulamalar karmasik yollardan buytk miktarda verinin islenmesini gerektirmekte-
dir. Bunlara érnek olarak paralel veritabanlari, veri madenciligi, petrol arastirmalari, web
arama motorlari, web tabanl is servisleri, tipta bilgisayar destekli tani, ulusal ve ulus-
lararasi firmalarin yonetimi, eglence sektoriinde (kismen) ileri grafik ve sanal gerceklik
uygulamalari, coklu ortam teknolojileri ve ag tzerinden video yayini verilebilir[4].

2.1 Seri ve paralel hesaplama

Kirk yildan fazla stredir tim bilgisayarlar Macar matematik¢i John von Neumann’in
adiyla anilan genel bir makine modelinin takipcisi olmusglardir. Sekil 2.1°de sematik ola-
rak gdsterilen bir von Neumann bilgisayari saklanmis-program ana fikrini kullanir. 1s-
lemci bellek Uzerinde okuma ve yazma iglemi siralarini belirten saklanmis bir programi
calistirir[5]. Basitce program ve veri komutlarini saklamada bellek kullanilir. Program
komutlar bilgisayara neler yapmasi gerektigini belirten verileri kodlar. Veri programin
kullandi§i basit bilgilerdir. Islemci komutlari ve/veya veriyi bellekten alarak, komutlari
cozdukten sonra ardisimli olarak onlari icra eder.
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BELLEK

Al Ydirat

ISLEMCI

Sekil 2.1: von Neumann seri bilgisayari.

Paralel bilgisayarlari siniflandirmak icin bir cok yol vardir. Bunlardan en yaygini 1966
yilindan beri kullanilan Flynn taksonomisidir. Flynn taksonomisi

SISD SIMD

Tek Komut, Tek Veri Tek Komut, Coklu Veri
MISD MIMD

Coklu Komut, Tek Veri Coklu Komut, Coklu Veri

Sekil 2.2: Flynn taksonomisi.

Flynn taksonomisine ait 4 mimkin siniflandirma $ekil 2.2°de verilmigtir. Bunlara
sirayla bakacak olursak:
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e SISD (Tek Komut, Tek Veri) siniflandirmasinda $ekil 2.3’de calisma bigimi gos-
terilen seri bir bilgisayar ele alinir. Burada tek komut, anlam itibariyle herhangi bir
saat cevrimi boyunca islemci tarafindan sadece bir komut akisi yapildiginda olusur.
Tek veri, anlam itibariyle sadece bir veri akisinin herhangi bir saat ¢cevrimi boyunca
girdi olarak kullanilmasidir. Bu siniflandirmaya PC’ler veya tek islemcili is istas-
yonlari 6rnek olarak verilebilir[5].

Yikle A

Yikle B

C=A+B

uewez

Sakla C

A=B*2

Sakla A

Sekil 2.3: SISD bilgisayarinin ¢alismasina drnek.

e SIMD (Tek Komut, Coklu Veri) siniflandirmasinda Sekil 2.4’de calisma bicimi
gosterilen paralel bir bilgisayar ele alinir. Burada tek komut, anlam itibariyle tim
islem birimlerinin verilen herhangi bir saat ¢cevriminde ayni komutu calistirdiklari
durumdur. Coklu veri ise her islem biriminin farkl bir veri elemani Gzerinde ¢alis-
masl ile olusur. Bu tip makineler tipik olarak bir komut gondericisine sahiptirler.
Senkronize ve kesin bir yurutmeyle calisirlar. Bu siniflandirmadaki paralel maki-
neler iki cesittir: 1slemci dizileri ve vektor is hatlari. Ornegin islemci dizileri icin
Connection Machine CM-2, Maspar MP-1 ve MP-2 sdylenebilir. Ayrica vektor is-
hatlari icin de IBM 9000, Cray C90, Fujitsu VP, NEC SX-2, Hitachi’nin makineleri
ornek verilebilir[2].

e MISD (Coklu Komut, Tek Veri) siniflandirmasinda birkag paralel bilgisayar cesiti
vardir. Bunlar érnegin tek sinyal akisinda ¢oklu frekans filtrelerinin calistiriimasi
veya tek bir kodlanmis mesajin kirilmasinin denendigi ¢oklu sifreleme (kriptoloji)
algoritmalarinin galistiriimasinda kullanthrlar.

6
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Onceki yénerge

Onceki yénerge

Onceki yénerge

Yiikle A(1)

Yikle A(2)

Yukle A(n)

Yikle B(1)

Yikle B(2)

Yikle B(n)

C(1)=A(1)*B(1)

C(2)=A(2)*B(2)

C(n)=A(n)*B(n)

Sakla C(1)

Sakla C(2)

Sakla C(n)

Sonraki yonerge

Sonraki yonerge

Sonraki yonerge

P1

P2

Pn

Sekil 2.4: SIMD bilgisayarinin ¢alismasina 6rnek.

uewez

e MIMD (Coklu Komut, Coklu Veri) siniflandirmasi su an en gecerli ve genel ola-
rak kullanilan gesittir. Sekil 2.5°de MIMD bilgisayarinin ¢alisma bicimi gérilmek-
tedir. Bu tarz paralel bilgisayarlarda ¢coklu komut, anlam itibariyle her islemcinin
farkl bir komut akisini cahistirabilir oldugu duruma denilmektedir. Coklu veri ise
her islemci farkli bir veri akisi ile calisabilir oldugu duruma denilir. Y{ritme senk-
ronize veya asenkronize olabilir. Ornedin bazi stiperbilgisayarlar paralel bilgisayar
aglari olan “i1zgara” ve cok islemcili SMP bilgisayarlari bu tarza érnektir.

Onceki yonerge

Onceki yonerge

Onceki yonerge
Yukle A(1) call fonkD do 10i=1,N
Yikle B(1) X=y*z alpha=w*3 N
3
5
C(1)=A(1)*B(1) sum=x*2 zeta=C(i)
Sakla C(1) call subl(i,j) 10 continue
Y

Sonraki yonerge

Sonraki y6nerge

Sonraki yonerge

P1

P2

Pn

Sekil 2.5: MIMD bilgisayarinin ¢calismasina 6rnek.
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2.2 Paralel bilgisayar bellek mimarileri

2.2.1 Paylasiml bellek

Genel karakteristik olarak paylasimli bellekli paralel bilgisayarlarda tim islemciler tim
bellege global adres uzayi olarak erisebilirler. Bu mimari bitin islemcilerin ortak bir
bellegi birbirleri ile paylastigi bir durumdur. Burada islemciler birbirinden bagimsiz, fa-
kat ayni bellek kaynagini paylasacak sekilde calisirlar. Bir islemci tarafindan degistirilen
bellek yerlesimi diger islemciler tarafindan gorilebilir durumdadir[4]. Paylasimli bellek
mimarisi Sekil 2.6°da tasvir edilmektedir. Bu tarz makineler iki gruba ayrilir: UMA ve
NUMA.

ISLEMCI

ISLEMCI BELLEK ISLEMCI

ISLEMCI

Sekil 2.6: Paylasimli bellekli mimari.

e UMA (Tekdiize Bellek Erisimi): En genel olarak giiniimiiziin Simetrik Coklu Is-
lemcileri (SMP) olan makineler buna 6rnektir. Bunlar esit zamanl ve esit miktarda
bellede erisim yapan 6zdes islemcilerden olusur.

e NUMA (Tekdize-olmayan Bellek Erisimi): Genellikle fiziksel olarak birbirine
baglh iki veya daha fazla SMP makineden meydana gelir. Bir SMP makine baska
bir SMP makinenin bellek adresine dogrudan erisebilir. Tim islemciler esit erisim
zamanlarti ile tim belleklere erismez. Erisim zamanlari farklidir. Baglantilar tizerin-
den bellek erisimi yavastir.
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Global adres uzay1 programlama icin kullanici dostu bir bellek perspektifini sunmaktadir.
Gorevler arasinda veri paylasimi hem hizli hem de tekdiizedir. Bu olay iglemciler igin
hafizanin yakin mesafede olmasindan kaynaklanir. En énemli dezavantaji hafiza ve is-
lemciler arasindaki dlceklenebilirlik sorunudur. Islemci sayisi arttikca paylasimli bellek
ile islemciler arasindaki trafik artar[3].

2.2.2 Dagitik bellek

Paylasimli bellek sistemlerine benzer olarak dagitik bellekli sistemler de bir cok cesite sa-
hiptir. Dagitik bellekli sistemler islemciler-arasi bellege baglanabilmek (erisebilmek) icin
bir iletisim agina ihtiyac duyarlar. Sekil 2.7’de dagitik bellekli mimari gosterilmektedir.

BELLEK ISLEMCI ISLEMCI | BELLEK
AG
BELLEK ISLEMCI ISLEMCI1 | BELLEK

Sekil 2.7: Dagitik bellekli mimari.

Her islemci kendi yerel bellegine sahiptir. Bir islemcideki bellek adresleri diger bir
islemcideki bellek adreslerinden bagimsizdir. Bu sebeble islemciler arasinda global adres
uzay1 kavrami yoktur. Her islemci kendi yerel bellegine sahiptir ve bagimsiz olarak calisir.
Degisiklikler islemcinin kendi yerel belleginde olmakta, diger islemcilere etki etmemek-
tedir. EQer bir islemci diger bir islemcideki veriye erismek isterse, bu tamamen program-
cinin sorumlulugunda ve programcinin belirledigi veri iletisiminin “nasil” ve “ne zaman”
olmasi gerektigi konulari ile alakal olarak ele alinmalidir. Gérevler arasindaki boyle bir
is ve senkronizasyon tamamen programcinin sorumlulugundadir. Béyle sistemlerde veri
transferi Ethernet gibi teknolojiler Gzerinden yapilir. Bellek islemci sayisi ile élgeklene-
bilir. iglemci sayisinin artimi ile bellegin blyUkIugu orantihidir. Engelleme olmadan her
islemci kendi yerel bellegine erismektedir. Ayrica programci islemciler arasindaki veri
iletisiminin bir cok detayindan da sorumludur[4].
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2.2.3 Hibrid dagitik-paylasimli bellek

Yukaridaki sistemler haricinde Sekil 2.8’deki gibi hibrid dagitik-paylasimli bellekli sis-
temlerde, paylasimli bellek bileseni genellikle 6nbellekli SMP makinesidir. \erilen SMP
makinesinde makinenin bellegini global olarak islemciler adresleyebilmektedir. Ayni sis-
temde dagitik bellek bileseni SMP’lerin bir cogunun olusturdugu bir agdir. SMP’ler kendi
belleklerini bilmekte, fakat bir baskasininkinden haberdar olmamaktadir. Béylece verinin
bir SMP’den digerine tasinmasi icin iletisim agina ihtiyac duyulmaktadir.

ISLEMCI| ISLEMCI ISLEMCI| ISLEMCI
BELLEK : + ~ BELLEK
ISLEMCI| ISLEMCI ISLEMCI| ISLEMCI
AG
ISLEMCI| ISLEMCI ISLEMCI| ISLEMCI
BELLEK ; 1 - ; 1 1 BELLEK
ISLEMCI| ISLEMCI ISLEMCI| ISLEMCI

Sekil 2.8: Hibrid dagitik-paylasimli bellekli mimari.

2.3 Paralel programlama modelleri

Paralel programlama modellerinden bir kaci soyle siralanabilir:

w N

SN

5. Hibrid modeli.

. Paylasimli bellek modeli,

. Mesaj gecme modeli,

. Veri-paralel modeli,

. Kanallar (“Threads”) modeli,

Paralel programlama modelleri yukarida agiklanan donanim ve bellek mimarilerinin
bir 6zeti gibidir. Bu modeller belli bir makinaya veya bellek mimarisine 6zel degildir-
ler. Prensip olarak (teorik olarak) modellerin hepsi her turli donanima uygulanabilir. Bu
modellerin aciklamalari agsagidadir.

10
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1. Paylasimli bellek modeli: Bu modelde gorevler genel bir adres uzayini paylasirlar,

bdylece okuma ve yazma asenkron olarak yapilir. Cesitli mekanizmalar paylasiml
bellege erisimin kontrolliinde kullanilir. Bu modelin programciya sagladigi en bi-
yuk avantaj “veri sahipligi”” konusudur. Gérevler arasindaki veri iletisimini acikca
belirtmeye gerek olmamasi programlarin tretilmesini kolaylastirir.

Kanallar modeli: Bu paralel programlama modelinde, tek sire¢ ¢oklu ve uygun
yuritme yollarina sahip olabilir. Altrutinleri de iceren tek bir program fikri bu mo-
deli agiklamada yardimci olmaktadir. Sekil 2.9’daki gibi bir a.out ana programini
ele alirsak, isletim sistemi tarafindan kosturulan program tim gerekli sistemi ve
kullanici kaynaklarini ele alir. Daha sonrasinda a.out programi bu seri isleri icra et-
tikten sonra islerin sayisini da (kanal) ayarlayarak isletim sistemi tarafindan uygun
olarak kosturulmasini saglar. Her kanal yerel veriye sahiptir, fakat a.out progra-
minin tim kaynaklarini paylasirlar. Bu sayede her kanal i¢in kopyalanan program
kaynaklari ile alakali tasmadan korunulmus olunur. Bir kanalin vazifesi en iyi ola-
rak ana programda bir altrutin seklinde tanimlanabilir. Herhangi bir kanal diger
kanallar gibi ayni zamanda herhangi bir altrutini calistirabilir. Kanallar birbirleriyle
global bellek araciligiyla iletisim kurarlar, bunu adres yerlesimlerini giincelleyerek
yaparlar. Bu modelin uygulamalari olarak OpenMP ve POSIX kanallari sayilabilir.

Mesaj gecme modeli: Bu model hesaplama boyunca kendi yerel belleklerini kulla-
nan isler kiimesine sahiptir[6]. Coklu isler ayni fiziksel makine de olabilecegi gibi,
keyfi sayida makinede de bulunabilir. Islerin veri degis-tokusu sirasindaki iletisim,
mesajlarinin gonderilmesi ve alinmasi ile gergeklestirilmektedir. \Veri transferi ge-
nelde her bir sure¢ tarafindan yapilmasi gereken toplu islemlerle gerceklestirilir.
Sekil 2.10°da tasvir edilen bu model ayrintilari ile tezin tUgincu béluminde anlatil-
maktadir.

Veri-paralel model: Bu modelde bir cok paralel is bir veri kiimesi tizerinde islemler
icra etmeye odaklanir. Isler kiimesi ayni veri yapisi tizerinde ortaklasa calisir. Her is
(g6rev) ayni veri yapisinin farkli bir bolumu tzerinde ¢ahisir. Gorevler ayni islemi
kendine ait boliim tizerinde icra eder. Ornegin diziye bir eleman eklenilmesi durumu
buna 6rnektir. Sekil 2.11’de gosterilen bu modelin uygulamalarina érnek olarak
Fortran 90 ve HPF (Y iksek Basarimli Fortran) ve derleyici direktifleri gosterilebilir.
Derleyici direktifleri kaynak kod derlenirken verilen argiimanlar olarak belirtilir[1].

Hibrid model: Modelin yapisi geregi iki veya daha fazla paralel programlama mo-
deli harmanlanmistir. Su an kullanilan en gtincel hibrid model 6rneklerinde mesaj

11
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a.out

T1 T2

callsupy ——mMmM8M8M8M8M8¥@

Y

call sub2
doi=1,n T3
A(i)=Ffnc(i**2)

B(i)=A(i)*psi T4

end do v v

call sub3
'

uewez

Y

call sub4 \

v Y
Sekil 2.9: Kanal modeli.
makine A makine B
gobrev 0 gobrev 1
AG
veri veri
gonder(veri) al(veri)

Sekil 2.10: Mesaj gegcme modeli.

ge¢cme modeli (MPI) ile kanal modeli (POSIX kanallar) veya paylasimli bellek
modeli (OpenMP) harmanlanmaktadir. Bdyle hibrid modeller ag baglantili SMP
makinelerine ait genel donanim cevresi tzerinde ¢alismaktadir. Bir baska érnek ise
veri-paralel model ile mesaj gegcme modelinin harmanlanmasi ile olusturulmus olan
modeldir. Bu model veri paralel uygulamalarin (Fortran 90, HPF) dagitik bellek
mimarileri Uzerinde ¢ahistirildigi ve mesaj gonderip alma yéntemi uygulayan is-
lere sahip bir modeldir. Yukaridakilere ilave olarak SPMD ve MPMD modelleri de
vardir. SPMD (Tek Program Coklu Veri) “yiiksek seviyeli” programlama modeli
yukarida bahsedilen paralel programlama modellerinin harmanlanmasiyla olustu-

12
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dizi A
doi=1,25 do i=26,50 do i=m,n
a(i)=B(i)*delta a(i)=B(i)*delta a(i)=B(i)*delta
end do end do end do
gorev 1 gorev 2 gbrev n

Sekil 2.11: Veri-paralel modeli.

rulmustur. Burada tek program tim gorevler tarafindan es zamanli olarak yarataldr.
Herhangi bir zamanda, isler ayni program icinden ayni veya farkli komutlari calis-
tirabilirler. SPMD programlari genellikle gerekli mantiksal programlamaya farkli
isleri ve dallari veya durumlari programin sadece o parcasini ¢alistirmak icin sa-
hiptirler. Gorevlerin programin hepsini ¢alistirmak yerine programin bir pargasini
calistirmasi yeterli olmaktadir. MPMD (Coklu Program Coklu Veri) modeli de
SPMD gibi “yiksek seviyeli” programlama modelidir. MPMD uygulamalari ¢coklu
yuratilebilir obje dosyalarina (program) sahiptir. Uygulama paralel olarak caligir-
ken her is diger bir ise gore ayni veya farkli programi yurttebilir. Bu olay isl icin
a.out programi, is2 icin b.out programi vb. olarak distndilebilir.

2.4 Paralel program tasarimi

Hic suphesiz paralel bir yazilimin tretilmesinin ilk adimi uygulamasi yapilacak proble-
min tam ve net olarak anlastimasidir. Boyle bir problemin paralel ¢6zimuni Gretmek igin
zaman harcamaya baslamadan evvel problemin gercekten paralellestirilebilir olup olma-
digini belirlemek gerekir[7].

e Paralellestirilebilir probleme 6rnek:
“Bir molekilin bagimsiz birkag bin yapisinin her biri icin potansiyel enerjiyi he-

13
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saplayin. Hesap bitince tim yapinin minimum enerjisini bulun.”
Boyle bir problem, yapilar birbirinden bagimsiz olarak ele alinabildigi icin paralel
yontemle ¢ozilebilir ve minimum enerji bulunabilir.

e Paralellestirilemeyen probleme 6rnek:
Fibonacci serisi (1,1, 2, 3,5, 8,13, 21, ...) seklindedir. Asagidaki formlle ifade edi-
lir:

F(k+2) = F(k+1) + F(K) 2.1)

Bu serinin ¢ozumunde paralel bir yaklagsim yapilamamaktadir. Clinku serinin ele-
manlari kendinden 6nce gelen eleman ile hesapsal olarak bagimhdirlar. Paralelles-
tirme yapilabilmesi icin birbirlerinden bagimsiz olmasi gerekmektedir.

Programin can alici noktalarini tanimlamak gerekmektedir. Gergekten istenilen isin
dogru yapildigindan emin olmak gerekir. Bunu anlamak icin profil ¢ikartmak ve perfor-
mans analiz araclari kullanmak, islemci kullanimi gibi unsurlari g6z 6niinde bulundur-
mak ¢ok dnemlidir. Buna ragmen bazi darbogazlar ile karsilasilabilmektedir. Bu darbo-
gazlar programin yavas calismasi, isin tam yapilamamasi, hatali yapilmasi gibi sonuclar
dogurabilir. Bu noktada veri bagimliligina (Fibonacci serisinde oldugu gibi) dikkat etmek
gerekir[2].

Paralel bir programin tasarimindaki ilk adim problemi birbirinden ayrik “parcalara”
(chunks) ayirma gerekliligidir. Boylece bu parcalar coklu gorevlere dagitilabilecektir. Bu
durum decomposition (ayrisim) veya bolimleme olarak bilinir. Bu durumun 6rnekleri
Sekil 2.12 ve Sekil 2.13’de gorillmektedir. Iki farkli temel ayrisim yolu bulunmaktadir:
Alan ayrisimi ve Fonksiyonel ayrisim.

Alan ayrisiminda problemle ile ilgili veri ayristirilir. Her paralel is kendine ait parca
uzerinde calisir. Fonksiyonel ayrisimda hesap tarafindan yonetilen veri ile icra edilecek
olan hesaplamayla ilgilenilir. Problem yapilmasi zorunlu is i¢in ayristirilarak her bir go-
revin tiim isin bir parcasini icra etmesi saglanir.

14
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3 T T I PN

Al P P s AN
O O O O
Q0O OO Q0O QO -4
OO0 Q0O OO0 Q0O
O
Q0O OO O -4
Q0O QOO QOO QOO
OO O -+
QOO Q0O 0]0]0)
@) -1
QO Q '
Zaman

Sekil 2.13: Surecler icin “yuk” *in tekdlze dagihmi.
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2.5 lletisim

Problemin cinsine gore gorevler arasi iletisim farkhihk gosterebilir. Asagidaki gibi iKi
gruba ayrilabilir:

e lletisime ihtiyac bulunmayan durum: Bazi problem tipleri boltmlenebilir (ayris-
tirllabilir) ve veri paylasimi igin sanal olarak gorevlere ihtiya¢c duymadan paralel
bicimde yiriitilebilir. Ornegin bir resim isleme isleminde siyah-beyaz bir resim-
deki her pikselin renginin tersine cevrilecegi durumu ele alirsak, resim verisi ¢coklu
islere kolayca dagitilarak tiim isin kendine ait parcasini yapan ve her biri birbirinden
bagimsiz hareket eden parcalara ayrilir. Bu tarz problemler genelde Embarrassingly
Parallel (Sasirtici derecede paralel) olarak adlandirilir. Gorevler arasi iletisime pek
az ihtiyag duyarlar.

. iletigime ihtiya¢ bulunan durum: Bircok paralel uygulama o kadar da basit de-
gildir. Veriyi birbirleriyle paylasmak icin gorevlere ihtiya¢ duyarlar. Ornegin bir
3Boyutlu 1s1 yayilim problemi, komsu verilere sahip gorevler tarafindan hesaplanil-
mis isiy1 bilen bir goreve ihtiyac duyar. Komsu verilerin degisimi bu gorevin verisi
Uzerinde dogrudan etkili olur.

Program tasarimi sirasinda gorevler arasi iletisime etki eden 6nemli faktorler vardir[4].
Bunlar su sekilde siralanabilir:

e lletisim maliyeti: Gorevler arasi iletisim daima sanal olarak tasmay! (y1g§ilmayi)
kapsamaktadir. Hesaplamada kullanilabilecek kaynaklar ve makine dongdileri ileti-
len veri ve paket yerine kullanilir. letisimler siklikla gorevler arasinda bazi senkro-
nizasyon (ayni duruma gelme) tiplerine ihtiya¢ duyarlar. Bu senkronizasyon tipleri
gorevlerde is yapmak yerine “bekleme” yaparak zaman harcanmasina neden olurlar.
Iletisim trafigini arttirmak mimkin ag bantgenisligini doldurur; bdylece basarim ile
ilgili problemler daha da artar, trafik kotulesir.

e Gecikme ve Bantgenisligi: Gecikme (Latency) asgari bir mesaji (sifir byte) A
noktasindan B noktasina gondermek igin gecen suredir. Genel olarak mikrosaniye
cinsinden verilir. Bantgenisligi (Bandwidth) birim zaman basina iletisim yapila-
bilir veri miktarina denilir. Genel olarak megabyte/saniye cinsinden verilir. Bir gok
kiiclik mesajin gonderilmesi iletisim yigilmasini arttirarak gecikmeye neden olur.
Kicuk mesajlari blyuk bir mesaj paketinin icine koymak genellikle daha verimli-
dir. Boylece etkin iletisim bantgenisligi artar.
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BOLUM 2. PARALEL HESAPLAMA

. iletigimin gorundrlagd: Mesaj gegme modeliyle iletisim programcinin kontroli
altinda tamamen goriinar ve kesindir. Veri-paralel modeliyle iletisim genellikle prog-
ramcl igin seffaf olur (kismen dagitik bellek mimarilerinde de olur). Programci go-
revler arasl iletisimin nasil kurulabildigini tam olarak bilmeyebilir.

(@I 0000

N .

Broadcast (Yayimlama) Scatter (Sacilma)

0000 0000

-4 v

Gather (Bir araya getirme) Reduction (indirgeme)

Sekil 2.14: lletisim cesitleri.

e Senkronize ve Asenkronize iletisimler: Senkronize iletisimler bazi “el sikisma”
tiplerine veriyi paylasan gorevler arasinda ihtiyac duyarlar. Bu kesin olarak kodun
icerisinde programci tarafindan yapilandiriimis olmalidir veya programci tarafindan
duslik seviyede bilinerek gerceklestirilmelidir. Senkronize iletisim genelde blok-
lanmig iletisim olarak bilinir, ¢linku iletisim tamamlanana kadar diger gorevler bek-
lemek zorundadir. Asenkronize iletisim gdrevlerin birinden bir digerine bagimsiz
olarak verinin aktarilmasina izin verir. Asenkron iletisim genellikle bloklanmamis
iletisim olarak bilinir, ciinki iletisimler icra edilirken diger gorevler yapilabilmek-
tedirler. iletigimde araliklarla hesaplama asenkron iletisimin yegane avantajidir.

e lletisim sahasi: Hangi gorevlerin birbirleriyle iletisimde bulunmak zorunda oldu-
gunu bilmek, paralel bir kodun tasarim asamasi boyunca en kritik noktadir. Asagida
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2.6 BOLUM 2. PARALEL HESAPLAMA

aciklanan iki saha, senkronize veya asenkronize duruma uygulanabilir: Noktadan-
noktaya iletisim biri gonderici/verinin Ureticisi ve digeri alici/tlketici olarak davra-
nan iki gorevi icerir. Toplu iletisim topluca veya genel bir grubun tyeleri seklinde
tanimlanan iki veya daha fazla goérev arasindaki veri paylasimini icerir. Bu cesit
iletisim ornekleri Sekil 2.14°de gorilmektedir.

e lletisim verimi: Hangi iletisim isleminin veya hangi modelin kullanildigina bagh
olarak programcinin kendi secimleriyle basarim etkilenmektedir.

2.5.1 Senkronizasyon

Paralel hesaplamada bazen hesabin ve verinin diger hesap ve verilerle karismamasi iste-
nebilir. Bu amagla islemciler senkronize edilebilirler. Bazi senkronizasyon tipleri sdyle
siralanabilir:

e Bariyer: Genellikle tim gorevleri kapsar. Her gorev bariyere varana kadar calisir,
varinca dururlar veya bloklanirlar. En son gorev bariyere varinca, artik hepsi senk-
ronize olmus durumdadirlar[7].

¢ Kilit/Semafor: Herhangi bir sayida gorevi icerebilir. Genelde kodun bir bolimi
veya global veriye erisimi serilestirmek (korumak) i¢in kullantlir. Bir anda sadece
bir gérev kilit/semafor/bayrak olarak kullanilir (sahip olunur). 11k gorev kilidi olus-
turup ona erisirken, diger gorevler kilide erismeye calissa da bu ilk gérevi beklemek
zorundadirlar. Ancak ilk gorev kilidi serbest birakinca digerleri bu kilide sahip ola-
bilir. 1letisim bloklanmis veya bloklanmamis olabilir[8].

2.6 YUk dengeleme ve performans

Yuk dengeleme, islemci kullanimini miimkiin oldugunca yiksek diizeyde tutmayi sag-
lar. Statik ylik dengeleme, hem programi cizelgeleme veya modelleme yoluyla hem de
ag’daki her islemcinin kullanimini bilingli olarak, yikleri ters orantili olacak bigcimde, isi
yaklasik ayni zamanda bitirmeyi garanti edebilecek islemcilerin hepsine yikul atayarak
g6zlemlemeyi saglar.

Bu yaklasim iyi bir performans saglar. Fakat ne yazik ki, cizelgeleme her zaman ko-
layca gerceklestirilemez, ayrica modelleme uygulamanin kontrol yapisinin ¢ok iyi bilin-
mesini gerektirir, buna veri alani 6zellikleri ve donanim (iletisim performansi) bilgisinin
eklenmesi gerekir[9].
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2.7 BOLUM 2. PARALEL HESAPLAMA

Dinamik yuk dengeleme yontemi, statik yik dengelemedeki kadar etkin bir perfor-
mans vermez. Fakat ilgili performansin avantaji sireclerin yuklerini paylasmalariyla sag-
lanir. Dinamik ylk dengelemenin bir ¢ok ¢esidi vardir, 6rnegin Merkezi ve Dagitilmig
gibi. Yonetici-isciler yontemi tipik bir merkezi yik dengeleme semasi 6rnegidir ve sik-
likla goklu islemcilerin mesaj-gecme islerinde kullanilir.

2.7 Yonetici-Isciler yontemi

Yonetici-isciler uygulamasinda bir stireg veri alaninin bakimi ve daha fazla veri isteginde
bulunan diger sureclere bu verinin dagitimi seklindeki 6zel bir gorevi Ustlenir. Bu siire¢
iscileri sevk ve idare eden bir yonetici roluni onlari calistirmak icin yapar. Sekil 2.15°de
bu yontem tasvir edilmektedir.

O . K - -
OO0 Isci Isci
%, e

Yonetici~——  ISGi Yonetici—S—~  Isci

(a) Yonetici ilk 6nce tim (b) Yonetici, tum igcilere
veri alanini ele alir: is birimlerini dagitmaktadir.

i§giler isteklerini génderirler.

Isci Isci

g sgi
000 //// E 00 /}g/ E

Yénetici IsGi Yonetici Isci

Isci Isci

(d) Yonetici istege cevap vererek ilgili
is birimini isciye génderir.

(c) Bir is¢i elindeki is birimini bitirince
yoOneticiye istek gondererek is ister.

Sekil 2.15: Yonetici-isciler yontemi.
Yonetici-isgiler yaklasimiyla dengelenmis bir sisteme bakacak olursak, stire¢ makine-

lerinin olusturdugu bir agda bir siire¢ yonetici olarak veri alanini ele alir, ¢link{ veri alani
genellikle sunucu tarafindan olusturulur veya sonunda bu alan toparlanarak sunucuya geri
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2.8 BOLUM 2. PARALEL HESAPLAMA

gonderilmek zorundadir. Ydénetici burada “kok™ digim vazifesi yapar. iggiler yonetici-
digime is istegini olabildigince kisa surede gondererek gorevlerine baglarlar. Yonetici
her is¢giye is birimlerini gdndermekle yukumludur. Ilerleyen zamanlarda bazi isciler di-
gerlerinden 6nce islerini bitirerek daha fazla is isteyebilirler. Bu olayin yénetimi yonetici
tarafindan hesaplamanin ilerleyisi ve islemci kullanimlarinin seviyesine gore yuk dagilimi
ile ayarlanir[9].

2.8 Paralel hesaplamanin sinirlari ve eniyilestirme

Hesaplamali isi paralel olarak icra etmenin teorisinde hesabi paralel hale getirmekten elde
edilebilecek kazanci sinirlayan temel kanunlar vardir. Bu kanunlari anlamak igin, énce-
likle amacin ne oldugu tanimlanmalidir. Genel olarak blyuk 6lcekli hesaplamalarda[10]
ama¢ mevcut imkanlar gergevesinde mimkin en kisa zaman igerisinde en fazla is yap-
maktir. Eger biz ayni zaman icinde daha biylk is yapabiliyor isek veya ayni isi daha kisa
zamanda bitirebiliyor isek 0 zaman amacimiza ulastigimiz sdylenebilir. Bu tarzda hesap
yapan bir sistemin “giici” yapilabilen isin bu isi yapmak icin gecen zamana orani sek-
linde tanimlanabilir. Genellikle biz birim maliyet basina giicu eniyilestirmek isteriz (yani
maliyet-kazang iliskisi) L.

2.8.1 Amdahl kanunu ve paralel hizlanma

Paralel hesaplama ile alakali en yaygin gézlem, herbir algoritmanin paralel bir bilgisa-
yarda elde edilebilecek hizlanmayi sinirlayan sirali bir kisminin oldugudur. Bu gézlem
Amdahl kanunu olarak adlandirilir ve su sekilde ifade edilir: Eger bir algoritmanin sirali
bileseni programin toplam ydiriitme zamaninin f kadari ise 0 zaman paralel bir hesapla-
mada elde edilebilecek maksimum hizlanma 1/ f’dir. Ornegin sirali bilesen %5 ise, elde
edilebilecek maksimum hizlanma 20°dir. Sekil 2.16°da g6zikttgi gibi, hizlanmanin yak-
lasik 2 oldugu bir durumda hesabin yaklasik %50°si paralellestirilebilmistir.

Ilke olarak n, islemci (buradan sonra np=islemci sayisi olarak gececektir) arasinda bo-
linen is 1/n, stresinde tamamlanacaktir. Bu hesaplama guictinuin ny-kath olarak artmasi
demektir. Fakat paralellestirilmis bir isin herhangi bir kismi, tek bir islemci tarafindan
seri olarak yapilmasi gereken kisimlari icerecektir. Bu kisim paralel islemciler Uzerinde

IFiziksel ve mali kosullar tek islemcili sistemlerin giiciinii sinirlar. Daha énce séylendi§i tizere, tek
islemcili sistemlerin giiclerinin artisi genellikle cok zayif ve lineer olmadi§indan dolayi ve hesap yapan
bir sistemin glciind arttirmanin bir yolu bir probleme birden fazla islemciyi uygulamak oldu gu gercedi,
BEOWULF tasariminin motivasyon kaynagidir (BEOWULF igin [11] kaynagina bakiniz.)
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Sekil 2.16: f ve (1 — f)’nin hizlanma ile degisimi.

yuritilemez (ydratilebilse bile daha yavas olacaktir). Sadece paralellestirilebilen kisim
n, kere daha hizl yirutulecektir.

Paralel bir hesabin hizlanmasi (““speed-up™), n, islemcide calistirldigi z aman yapilan
isin (yani gug) tek bir islemcide yapilan ise orani seklinde tanimlanir. Konuyu basitles-
tirmek gayesi ile, yapilmasi gereken keyfi bir gorev tzerine odaklanalim: O zaman biz
hizlanmay! (ny’nin bir fonksiyonu olarak glcteki artis) bu isi yapabilmek igin tek bir is-
lemcide gegen sirenin np islemcide gegen sureye orani olarak tanimlayabiliriz.

T(np), gorevi n, islemcide tamamlamak icin gerekli stire olsun. S(np) hizlanmasi

_ 1@
- T(np)

S(np) (2.2)

orant olacaktir. Bir gok durumda T (1) iginde T seri kisim ve T, paralellestirilebilen kisim
bulunur. Paralel kisim bélindp ayrildigi zaman seri yuritme siiresi yok olmaz. En ideal
durumda, paralel ydriitme stresi 1/n, faktori ile azahr. Bu tarzda hizlanma asagidaki
sekilde tekrar yazilabilir:

T(1) B Ts+Tp
T(np) Ts+Tp/np

S(np) = (2.3)
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2.8 BOLUM 2. PARALEL HESAPLAMA

Bu denklem Amdahl kanunu olarak bilinir ve ¢cogunlukla esitsizlik olarak ifade edilir.
Bu, hemen hemen tum durumlar icin paralel hesaplamada elde edilebilecek “en iyi” hiz-
lanmadir. Gergek S(np) hizlanmasi bu nicelige esit veya bu nicelikten daha duguktir.

Amdahl kanunu paralellestirme yapilirken géz 6nine alinan bir isi yok eder: Eger ko-
dun seri kismi paralellestirilebilen kismindan ¢ok kiiciik degil ise 0 zaman biz kag tane is-
lemci oldugundan veya iletisimimizin ne kadar hizli oldugundan bagimsiz sekilde 6nemli
bir hizlanma kazanmayacagizdir. Amdahl kanunu ¢ok fazla idealistiktir. Kodun paralelles-
tirilmesinden gelen ilave maliyetleri ihmal eder. Bu sebeble bu kanunun genellestirilmesi
gereklidir:

Paralel hizlanmanin daha adil ve detayli bir tarifi en azindan iki tane daha ilave sureyi
g6z onine almahdir:

Ts: Orijinal tek iglemcili seri sure.
T.: Islemciler arasi iletisimler gibi isleri yaparken harcanan (ortalama) ilave seri
IS - ..
sre.
Tp: Orijinal tek islemcili paralellestirilebilen sire.

Isi kurmak ve baglatmak igin herbir islemcinin harcadi§i (ortalama) ilave siire.
Bu surre cogunlukla énem arzeden bosta bekleme stiresini de icerebilir.

Genel olarak Tjs’ye katkida bulunan en 6nemli bilesen paralel altgorevler arasindaki
iletisim icin gerekli stredir. Bu iletisim slresi her zaman mevcuttur. Daha karmasik is-
lerde, herbir islemci tizerinde gelistirilen kismi sonuclar hesaplamanin devami igin diger
tim iglemcilere gonderilir. Bu dogrultuda Tjs verilen bir hesabin hizlanmasinda asiri de-
recede dénemli rol oynar.

Tip, Np Ve Tis’yi tek bir ifadede (To(Np) seklinde “sabit giden siire”) birlestirmek mim-
kindir; bu ifade islemciler arasi iletisimi, kurulumu, bosta (hazirda) beklemeyi ve paralel
hesapta diger sabit giden sureleri icine alir. Yukaridaki tanim, gercek zamanl paralel is-
lerin ¢ok daha fazla karmasik olmasindan dolayi hala basitlestirilmis haldedir. Hatta bir
cok durumda yukaridaki tanim yetersiz kalabilmektedir.

Bu tanimlari kullanarak ve biraz cebirsel islem yaparak, belli bir isi n, islemci arasina
bolmekten elde edilen paralel hizlanmaya ait daha gelismis bir saptama (fakat hala basit)
asagidaki sekilde gelir:

Ts+Tp

S(np) = (2.4)
Bu ifade paralellestirilebilen bir isin dlgekleme 6zellikleri hakkinda en azindan genel bir
fikir elde edebilmek icin yeterlidir. Boyutsuz nicelik hizlanmayi zamanin farkli goreli de-
gerlerine karsi ¢izmek faydalidir[12]. Asagidaki sekillerin hepsinde Ts = 10 ve Ts’ye ki-
yasla daha fazla igin paralellestirilmesinin sistematik etkileri gostermek i¢in T,=10, 100,
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1000, 10000, 100000 alinmistir. Olgekleme performasinin ana belirleyicisi islemciler tize-
rinde isleri kurmak icin yapilmasi gereken seri is miktaridir, yani Tjs ile temsil edilen sure.
Tum sekillerde T; = 1 seklinde sabitlenmisgtir.

E —— ideal
...... T,=10
1004 --- T,=100 -
1 —- T,=1000 _-—"""F
4 .—._ T =10000 - s
- p -~ =
. — .- T =100000 -
)
10 1 27 o emeemmmmmmm T -
1 3 a -
T T TT I T T T T TT I T T T T T TT I T T
1 10 100
n
p

Sekil 2.17: T;s = 0 ve Tp=10, 100, 1000, 10000 ve 100000 igin hizlanmalar.

Sekil 2.17 iletisim i¢in gecen sirenin hesaplama igin gecen sireye kiyasla ihmal edi-
lebildiginde olan bir tiir 6lceklemeyi gostermektedir. Bu sekildeki egriler kabaca Amdahl
kanunundan beklenen egrilerdir. Tim sekillerdeki diiz cizgi ile verilen egrinin mikem-
mel lineer hizlanma oldugunu g6z 6niine almak gerekir. Bu milkkemmel hizlanma kiiclik
np veya blylk T, degerlerinde bile hig bir zaman elde edilememektedir.

Sekil 2.18’de T;s = 10 oldugu gercek paralel sistemler icin nispeten daha tipik egri-
ler verilmektedir. Bu sekilde egrilerin T, nin Ts gore egrilme avantajlari goziikmektedir.
Ayrica herbir islemcideki nispeten kiclk seri iletisim sireclerinin egrilerin nasil pik yap-
malarina neden olduklari goziikmektedir. Bu pik noktalari gegildikten sonra islemci ilave
etmek hizlanmay1 azaltmaktadir. Tis’nin daha fazla artmasi egrilerin daha erken ve daha
kiclk degerlerde pik yapmasina neden olur.

Sekil 2.19’de ise Tjs nf, seklinde olup yuiksek n, degerlerinde seri islemciler arasi
iletisimde harcanan stire ¢ok uzun olmaktadir (yani 6rnegin herbir islemci diger tim is-
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Sekil 2.18: T;s = 10 ve Tp=10, 100, 1000, 10000 ve 100000 i¢in hizlanmalar.

lemciler ile konusmak zorundadir) ve bu durum uygun bir algoritma ile idare edilememek-
tedir. np’e lineer olmayan bagimlihgin oldugu baska durumlar da vardir. Bu tur durum-
larda sekilde goruldugi Gzere hizlanmanin islemci basina 6lceklenebilirliliginde 6nemli
bir etki olmaktadir.

Ozetlemek gerekirse, paralel performans 6ncelikle Ts, Ty, ve Tis gibi belli nispeten
basit parametrelere baghdir (detayda ¢ok farkl unsurlar olmasina ragmen). Bu paramet-
reler programlama kararlarinda ve donanim tasarim kararlarinda en azindan kismen bizim
kontroltimizdedirler. Ne yazik ki bu parametreler programci tarafindan erisilemeyen sis-
tem ve ag performansinin birgok mikroskobik bilesenlerine bagimhdir. Agikga T, bir bil-
gisayarin “hizi”na bagli olacaktir, fakat tek bir bilgisayarin hizi islemcisinin hizina lineer
olmayan sekilde bagl olabilir; énbellegin buyikligu ve yapisi, isletim sistemi ve baska
faktorler de etkili olacaktir.

Lineer olmayan karmasikliktan dolayi beklenen performansa dair bir saptama 0nce-
den yapilamaz. Mikroskobik 6lcekte sistem performansina ait bir dizi nicel 6lcumlerin ve
ayrica programda karsilasilabilecek darbogazlar hakkinda yaklasimlarin elde olmasinda
yine de blyuk fayda vardir.
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Sekil 2.19: Tjs « nﬁ, ve T,=10, 100, 1000, 10000 ve 100000 icin hizlanmalar
(np = 2i¢in Tjs = 0 ve np = 100 i¢in Tjs ~ 50).

Paralel algoritmalarin performansini 6lgmede diger bir nicelik paralel hesabin verimi-
dir. Yiritme zamani problemin blyukligu ile degismeye meyilli oldugu igin, algoritma-
nin farkl problem buyukliklerindeki performansini kiyaslarken yiriitme zamani norma-
lize edilmelidir.

Amdahl kanunu yani islemcilerin faydali is yaptiklari zamanin orani paralel algorit-
manin kalitesini 6lgmede bazen daha uygun yoldur. Bu nicelik, algoritmanin paralel bir
bilgisayardaki hesaplama kaynaklarini problemin biyikligiinden bagimsiz olarak kullan-
masini karakterize eder. Verimi

T(1)

&= T () (2.5)

seklinde tanimlariz[9, 13, 14].
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Bolum 3

Mesaj Gecme Arayuzu (MPI)

Prensipte seri bir algoritma seri paradigmayi destekleyen herhangi bir mimariye tasina-
bilir. Bununla beraber programcilar bir program pargasi seklinde olan algoritmalarinin
tasinmasini isterler. Buna “ kaynak kod taginabilirligi” denir.

MPI’In altinda yatan ana fikir ve mesaj ge¢cme programlari igin yukaridaki ifadeler
aynen dogrudur. MPI arayiizi C ve Fortran dillerinde yazilmis mesaj gegcme programlari
bir cok cesitli mimari arasinda kaynak kod tasinabilirligini saglamaktadir[15].

Sureg iletisiminin temel fikri olan birinden digerine mesaj gonderilmesi mantiginin
bulunmasi yillar almistir. Boylece glinimuiz mesaj ge¢me sistemleri kaynak kod tasinabi-
lirligini mimkin kilmaktadirlar[16].

MPI paralel isleme topluluklari arasinda bir mesaj gecme standarti Gretmek icin ilk
deneme olmustur. Kirk farkli organizasyonu temsil eden altmis Kisi (bunlar arasinda Ame-
rika ve Avrupa kitasindan paralel sistem dreticileri ve kullanicilar da bulunmaktadir) bir
araya gelerek MPI Forumu olusturmuglardir. Forumdaki tartismalar, tim topluluga agik
olmus ve mesaj gegcme sistemlerinin tasarimi ve kullanimi konusunda derin tecrubeleri
olan bir calisma grubu tarafindan yonetilmistir. Bu paralel sistemler arasinda PVM, PAR-
MACS gibi sistemler bulunmaktadir. 1ki yillik siirecte amaclarin belirtilmesi, goriismeler
ve incelemeler sonucunda Mesaj Ge¢cme Arayuzu (MPI) standartini tanimlayan doki-
mantasyon tamamlanmistir[5].

3.1 MPI tarihcesi

1992°deki bir atdlye calismasiyla baslayan MP1 Forum Super Computing’ 92 toplantisinda
organize edildi. MPI, paralel hesaplama toplulugunun genis bir spektrumunun ¢abasiyla
basarili olmustur. Ureticiler en iyi teknik insanlarini yollamislardir. Taginabilir kiitiipha-
nelerin yazarlari ve uygulama programcilari en iyiyi Uretmek icin bir araya geldiler. MPI
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Forum Ocak 1993°den baslayarak her alti ayda bir toplanmak kaydiyla 1994°(in yaz ayla-
rinda MPI’1 piyasaya slrdii[16].

MP1I’1n modern tarihi 1995 yilinin baharinda basladi. Bu sirada Forum goriisme gi-
zelgesini hazirlarken hem MPI-1 konusunda yetkin, hem de esit sayida yeni katilimciyi
kabul etmisti. Gecen ¢ yil boyunca paralel hesaplama konusunda bircok degisiklikler
olmus ve gortusmeleri kapsayan (MPI-2 Forumu) iki yil boyunca bu degisimler artarak
stireci hizlandirmistir[17].

Donanim tarafinda ise MPP (reticilerinin bir toplulugu olusmustu[18]. Bunlar ara-
sinda Thinking Machines Corporation, Meiko ve Intel sayilabilir. Yeni girisler olmus;
Convex gibi (simdi Hewlett-Packard firmasina aittir) ve SGI gibi (simdi Cray Research
firmasina aittir) MP1’1 destekleyen (paylasimli bellek modeli kullanan mesaj gegme mo-
deli olarak) paralel hesaplamanin bir paylasimli bellek modelinde basarili olmus firmala-
rin katihmi artmistir[19]. Ayrica bir¢cok uygulama, hala paylasimli-bellek modelinin tepe
performansini yakalayabilmek icin NUMA makineleri mesaj gecme modelini kullanmak-
taydi. Kucuk olcekli paylasimli-bellek ¢ok islemcili makineleri hemen hemen her PC ve
isistasyonu Ureticisi tarafindan saglanabilir hale gelmistir[20].

3.2 MPI’In kapsami ve amaclari

MPI’1n ana amaclari kaynak kod tasinabilirligini saglamak ve cesitli mimariler arasinda
etkin uyarlamayr mimkin kilmaktir. MP1 heterojen paralel mimariler icin destek sagla-
makta ve pek ¢ok fonksiyonelligi kullaniciya/programciya sunmaktadir. MPI kendi sahasi
diginda bilingli olarak stireclerin igslemcilere ilk kez yiklenilmesi, yiriitme esnasinda su-
reclerin olaya dahil edilmesi, hata ayiklama, paralel Giris/Cikis (1/0) gibi konulara kesin
destek vermektedir[21].

3.3 MPI ve uyarlamalari

MPI bir kiitlphanedir. Bir MPI siireci, MPI fonksiyonlari cagirarak diger MPI surecleri ile
iletisime gecen bir C veya Fortran programindan olusur. MPI fonksiyonlari programciya
farkli bir cok cesit platformlar arasinda uygun bir arayiizii saglamaktadir.

LAM/MPI (Yerel Alan Coklu Bilgisayar) Amerikan Indiana Universitesi Agik Sis-
temler Laboratuarinda arastirma, gelistirme ve bakimi yapilan yiiksek basarimli, tcret-
siz dagitilan MPI’in acik kaynakh bir uyarlamasidir. LAM/MPI, MPI1-1’in tamamini ve
MPI-2nin buyuk bir bélimuand kapsar. LAM/MPI hakkinda bilgi ve dékiimanlara kendi
resmi web sitesinden ulasilabilir. Fakat bunlarin haricinde birkag¢ hata ayiklama ve iz-
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leme yazilimini da icermektedir. SS (Sstem Servisleri Arayuzi), LAM/MPI’In cekirde-
gini olusturan bir bilegen catisi olusturur. Bir ¢cok geri-plan servisi SSI ile yapiimaktadir.
SSI parametreleri komut satirindan verilebilmekte, calisma zamaninda cevre degiskenle-
riyle kullanilabilmektedir[22].

RPI (Istek ilerleme Arayiizii), MPI’daki noktadan-noktaya mesajlasma ilerleyisinde
oldugu gibi bir kaynak siirecten hedef slrece kadar olan asamalarin LAM/MPI’da ben-
zeri olan bir SSI modulidur. Boot Semasl, LAM’da calistirilacak olan bir ¢oklu bilgisa-
yarin tanimidir. Bu genel ¢oklu bilgisayara dahil olan makinelerin isimlerinin oldugu bir
listedir ve bu listedeki makineler sirayla LAM tarafindan boot edilerek paralel cevreye da-
hil edilirler. Boot’un burdaki anlami bir paralel ¢evrenin olusturulmasi sirasinda digum
makinelerin bu gevreye eklenerek, paralel bigimde ¢alisir hale getirilmesidir.

Uygulama semasi, ¢oklu bilgisayardaki her diigim makinede c¢alistirilacak uygula-
malarin listesini icerir. LAM/MPI bir cok Beowulf kiimesi’nde favori bir aractir. Genelde
LAM icin “kiime dostu” ifadesi kullanilmaktadir, ¢ciinki kiglk boyutlu artalan sireg-
leri yardimiyla hizh siire¢ kontrolleri saglamasi ve uygulama baslatip/bitirmedeki perfor-
mansi buna neden olmustur. LAM’In 2006 yili ikinci ¢eyreginde kullanimda olan 7.1.2
strim asagidaki igletim sistemlerinde sorunsuzca ¢alismaktadir.

e AIX, IRIX 6.5, Linux 2.4.x ve 2.6.x, Microsoft Windows (Cygwin sayesinde),
MAC OS X 10.3, OpenBSD 3.5, Solaris 8 ve 9 isletim sistemleri.

LAM/MPI ortaminda MPI paralel kodunun derlenmesi ve c¢alistiriimasi Ek B’de ve-
rilmektedir.

MPICH (MPI Chameleon) [23] MPI’in tasinabilir bedava bir dagitimidir. MPICH2
tim yeni MPI uyarlamalarini icerir sekilde, MPI-1 ve MPI1-2"nin fonksiyonellikleri alina-
rak olusturulmus MPICH’in yeni versiyonudur. Bu versiyonda daha da detaylandiriimigs
bir MPI-10 (Girdi-Cikti sistemi) gelistirilmistir. Hatta Jumpshots (MPI grafikleri alinmasi
islemi) yani MPE (MP Envoironment kisaca Grafik Araylzi) kullaniminda bir secenek
vardir ve bu JDK 1.1 (Java Development Kit) ve JDK 1.2 ile kullanilabilmektedir[24].

3.4 Temel MPI fonksiyonlari

Bircok ilk nesil ticari paralel bilgisayar, paylasimli adres uzayr mimarilerine baglh ola-
rak dustk maliyeti yuzinden mesaj gegme mimarisi tabanlydi. Bu makineler icin me-
saj gecme dogal programlama paradigmasi oldugundan olay bir ¢ok farkli mesaj gecme
kitlphanelerinin Gretilmesi ile sonucglandi. Dogal olarak mesaj gecme derleyici dili’nin
modern c¢agdaki versiyonu haline gelmis oldu. Burada her donanim Ureticisi kendi ki-
tlphanesini saglamakta, bu kuttiphane kendi donaniminda ¢ok iyi ¢alismakta, fakat diger
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ureticiler tarafindan gelistirilen paralel bilgisayarlar ile uyumsuz olmaktaydi[25]. Cesitli
ureticiye-0zgul mesaj gecme kutuphaneleri arasindaki bir¢ok fark sadece s6z dizimseldi.
Bununla beraber siklikla bir mesaj gecme programini bir kiitiphaneden bir digerine tasi-
yabilmek icin bazi ciddi mantiksal farkliliklardan dolayr muazzam derecede tekrar kod-
lama yapmak gerekiyordu[26].

Mesaj-Ge¢me Arayuzi MPI olarak bilinir ve esasen yukarida anlatilan bu problemi
¢cozmek Uzere yaratiimistir. MPI standart bir mesaj gegcme kituphanesi tanimlayarak bu-
nun C veya Fortran dillerinin herhangi birisi kullanilarak olusturulacak taginabilir mesaj
gecme programlari Uretilmesinde kullanilmasini saglamistir. MPI standarti her iki dilin
s6z dizimlerinde de olabildigince iyi sekilde mesaj gegcme programlari yaziminda ¢ok kul-
lanisli olan ¢ekirdek kditliphane fonksiyonlari kiimesinin mantigina dayanan séz dizimleri
tanimlanmistir (MPI fonksiyonlar1)[27]. MPI kutlphanesi 125°den fazla fonksiyon iger-
mektedir, fakat ana fikri temsil eden kisim ¢ok kii¢uktir. Bunun sonucu olarak, sadece alti
tane temel MPI fonksiyonu ile (Tablo 3.1°de gorildiugu gibi) tamamen fonksiyonel mesaj
gecme programlari yazilabilir. Bu fonksiyonlar, MPI kitlphanesini baslatmak ve bitir-
mek, paralel hesaplama c¢evresi hakkinda bilgi toparlamak, mesajlari gonderip alma’yi
saglar[28].

MPI fonksiyon formatina bakacak olursak, bir MPI programinda bir MPI fonksiyonu
asagidaki gibi cagrilir:

e C dilinde (bundan sonra sadece C diye gececek):
error= MPI_Xxxxx(parametre,...... );
MPI_Xxxxx(parametre,...... );

e Fortran dilinde (bundan sonra sadece Fortran diye gecgecek) :
CALL MPI_XXXXX(parametre,......... , IERROR)

MPI, C veya Fortran dilinde yazilmis programlara eklenmek istenildiginde baslik (he-
ader) dosyasi igin:
C:
#include <mpi.h>
Fortan:
include ’'mpif.h’
satirlarini programa eklemek gerekmektedir.
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Genel bir basit MPI programinin kaba kodu (pseudo-code) su sekildedir:

include <mpi_baslik_dosyasi> //Baslik dosyasini icerir.
<veri tipi> degisken // Degiskenleri tanimlama
MPI_Init() // MPI’i baslat

Program govdesi olan kod kismi

MPI_Finalize() // MPI’i sonlandir

MPI_Init MPI baglatir.
MPI_Finalize MPI bitirir.

MPI_Comm_size Kag adet slire¢ oldugunu tanimlar.

MPI_Comm_rank Cagrilan slrecin etiketini tanimlar.
MPI_Send Bir mesaj gonderir.
MPI_Recv Bir mesaj alir.

Tablo 3.1: Temel MPI fonksiyonlarinin iglevleri.

3.4.1 MPI’in baglatiimasi ve bitirilmesi

MPI_Init diger MPI fonksiyonlari icin herhangi bir cagriyi ilklendiren fonksiyon olarak
adlandirthr [29]. Amaci MPI cevresini baglatmaktir. MPI_Init’in programin gahstiril-
mas! boyunca birden ¢ok kereler ¢cagrilmasi hataya sebep olur. MPI_Finalize, hesapla-
manin sonu olarak adlandirihir. Oyle ki MPI gevresinin sonlandiriimasi igin cesitli temiz-
leme gorevlerini yerine getirir. MPI_Finalize cagrildiktan sonra hi¢ bir MPI cagrisi icra
edilmez, hatta MPI_Init bile icra edilmez. MPI_Init ve MPI_Finalize’In her ikisi de
bltdn surecler tarafindan ¢cagrilmahdir, aksi durumda MP1’in davranisi tanimlanamaz. Bu
iki cagrinin tam olarak fonksiyon prototipleri asagidaki gibidir:

C:

int MPI_Init(int *argc, char
int MPI_Finalize()

Fortan:

INTEGER IERROR

*

**argv)
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CALL MPI_INIT(IERROR)
CALL MPI_FINALIZE(IERROR)

Burada C dilindeki MPI_Init fonksiyon prototipi’nin (cagri siralanimi) arglimanlari
olan argc ve argv, C programinin komut satiri argimanlaridir. Bir MPI uygulamasinin
programa geri donmeden evvel uygulama tarafindan islenmis olacak herhangi bir komut
satir argimanini argc’ye gore azaltmak igin argv dizisinden silmesi beklenir. Boylece
komut satiri isleme sadece MPI_Init c¢agrildiktan sonra icra edilebilir. Bagaril bir ytrut-
menin ardindan MPI_Init ve MPI_Finalize geriye MPI_Success kodunu dénddrdrler,
aksi halde uygulamanin tanimladi@i bir hata kodunu dénddrdirler.

Bu iki fonksiyonun baglantilari ve ¢agri siralanimlari, MPI tarafindan izlenilen arg-
man iliski mantigi ve isimlendirmede pratik gosterimini icerir. Tum MPI fonksiyonlari,
veri tipleri ve sabitleri “MPI_" ile 6nek alarak olusturulurlar. Basarili bir tamamlama-
nin geri donls kodu MPI_Success’dir. Bu ve benzeri MPI sabit ve veri yapilari C veya
Fortran icin “mpi.h” veya “mpif.h” dosyasi (baslk dosyasi) ile her MPI programina ek-
lenerek kullanilir[29]. Bu baslik dosyasi tum bu bahsedilen veri yapilarini igerir.

3.4.2 lletisimciler ve bilgileri

MPI’y1 kullanmanin temel ana fikirlerinden biri iletissm domeni’dir. Bu domen (alan veya
eviek de denilebilir) genel olarak, sureclerin birbirleri ile iletisiminin mimkin kilindig
bir stire¢ kiimesidir. Iletisim domeni hakkindaki bilgi MPT_Comm tipli degiskenlerde sak-
lanir ve bunlara iletisimci adi verilir.

Bu iletisimciler, bltin mesaj transferi yapan MPI fonksiyonlari i¢in argiman olarak
ve mesaj transferi islemine katilan sureglerin tek tek tanimlanmasinda kullaniimaktadir.
Sunu da g6z ardi etmemek gerekir ki her bir stireg bir gok farkli (6rtusimolabilir) iletisim
domen’ine ait olabilir.

Iletisimciler, birbirleri ile iletisim yapabilen siireclerin bir kiimesini tanimlamada kul-
lanilirlar. Bu sureclerin kiimesi bir iletisim domeni’ni bicimlendirir. Genelde tum strecler
birbirleri ile iletisime ihtiya¢ duyarlar. Bu sebepten MPI varsayilan bir iletisimci tanimlar,
buna MPI_COMM_WORLD adi verilir. Bu iletisimci paralel yiriitmeye karisan ttim surecleri
icerir. Bununla beraber ¢cogu durumda sadece suire¢ gruplari arasinda (6rttstim olabilir)
iletisim icra edilmek istenir. Her bir grup icin farkli bir iletisimci kullanarak bir mesajin
baska gruptakiyle karismamasi saglanir[30].

MPI_Comm_size ve MPI_Comm_rank fonksiyonlari aslen kag tane siire¢ oldugunu ta-
nimlama ve ¢agrilan stirecleri etiketleme amaciyla kullaniimaktadirlar. Bu fonksiyonlara
ait fonksiyon prototipleri asagidaki gibidir:
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C:

int MPI_Comm_size(MPI_Comm comm, int *size)
int MPI_Comm_rank (MPI_Comm comm, int *rank)
Fortran:

INTEGER COMM, SIZE, IERROR

CALL MPI_COMM_SIZE(COMM, SIZE, IERROR)
CALL MPI_COMM_RANK(COMM, RANK, IERROR)

MPI_Comm_size fonksiyonu, comm iletisimcisine ait olan siire¢ sayisi size degiske-
nini geri dondardr. Bir iletisimciye ait her slrec bir tek olarak rank’ (sirasi) tarafindan
tanimlanir. Bir sirecin sirasl, sifirdan iletisimcinin bir eksigi buyuklige kadarlik bir ara-
liktaki tamsayidir (yani burada rank, sifir ile comm-1 arasinda bir pozitif tamsay! olarak
gosterilebilir). Bir sureg, iki argiman alan MPI_Comm_rank fonksiyonu kullanilarak bir
iletisimci icindeki sirasi ile tanimlanir. Bu iki argliman sirasiyla; bir iletisimci ve bir tam-
say! rank degiskenidir. Konuya geri donecek olursak rank degiskeni surecin sirasini sak-
lar. Sunu unutmamak gerekir Ki her siire¢ bu fonksiyonlarin herhangi birisinden ¢agrilirsa
saglandig iletisimciye ait olmak zorundadir aksi halde hata olusur[30].

3.4.3 MPI’in bitmeden durdurulmasi

Bir MPI programinda, comm grubundaki tim iglemcilerin ¢alismanin herhangi bir ye-
rinde durdurulmasi istenirse MPI_Abort fonksiyonu cagrilir. Bu fonksiyonun genel sekli
soyledir:

C:

int MPI_Abort(MPI_Comm comm)

Fortran:

INTEGER COMM, IERROR

CALL MPI_ABORT(COMM, IERROR)

3.4.4 MPI veri tipleri

MPI veritipleri ve bunlarin C dilindeki karsiliklari Tablo 3.2°de ve Fortran dilindeki karsi-
liklari Tablo 3.3’de verilmektedir. Tim C veya Fortran veri tiplerine karsilik gelecek MPI
veritipleri var olmasi konusunda bir kural yoktur. Bu dillerde olmayan MPI veritiplerine
iki ek tip MPI_BYTE ve MPI_PACKED olarak belirtilmistir.
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MPI veritipi C dili veritipi
MPI_CHAR signed char
MPI_SHORT signed short int
MPI_INT signed int
MPI_LONG signed long int
MPI_UNSIGNED_CHAR unsigned char
MPI_UNSIGNED_SHORT unsigned short int
MPI_UNSIGNED unsigned int
MPI_UNSIGNED_LONG unsigned long int
MPI_FLOAT float
MPI_DOUBLE double
MPI_LONG_DOUBLE long double
MPI_BYTE
MPI_PACKED
Tablo 3.2: MPI tarafindan ve C dili tarafindan saglanan veritipleri arasindaki

iligki.

MPI veritipi Fortran dili veritipi
MPI_INTEGER INTEGER
MPI_REAL REAL
MPI_DOUBLE_PRECISION DOUBLE PRECISION
MPI_COMPLEX COMPLEX
MPI_LOGICAL LOGICAL

MPI_CHARACTER CHARACTER(1)

MPI_BYTE
MPI_PACKED

Tablo 3.3: MPI tarafindan ve Fortran dili tarafindan saglanan veritipleri arasin-

daki iligki.

3.4.5 Basit bir MPI programi

Simdi bu dért MPI fonksiyonunu kullanarak “Merhaba Dinya” yazisini her digime
mesaj olarak gecen bir programi C dilinde yazarsak:
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Program:

1 #include <mpi.h>

2

3 main(int argc, char *argv[])

4 {

5 int islemci_sayisi, siram;

6

7 MPI_Init(&argc, &argv);

8 MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &islemci_sayisi);
9 MPI_Comm_rank (MPI_COMM_WORLD, &siram);

10 printf("%d adet surecten %d inci, Merhaba Dunya dedi.\n",
11 islemci_sayisi, siram);

12 MPI_Finalize();

13 3

seklinde bir program olur. Bu programin ekran ¢iktisina bakacak olursak:

mpirun -np 4 a.out

4 adet surecten 0 inci, Merhaba Dunya dedi.
4 adet surecten 3 inci, Merhaba Dunya dedi.
4 adet surecten 1 inci, Merhaba Dunya dedi.
4 adet surecten 2 inci, Merhaba Dunya dedi.

burada goruldugi gibi karisik sirada streglere erisim olmus ve olaya dahil olan siireg
diizglin olarak cevap vermistir.

3.5 Noktadan-noktaya iletisim

Noktadan-noktaya iletisim daima iki strreci igerir. Stireclerden biri digerine mesaji gén-
derir. Bu durum ileride anlatilacak olan MPI’daki toplu iletisimden farklilik gosterir.

Bir mesaj géndermek icin kaynak sireg, uygun iletisimci grubundaki strecin sirasi
cinsinden hedefi belirten MPI ¢agrisini icra eder. Hedef siirecte bu mesaji almak icin MPI
cagrisi yapmak zorundadir[31].

3.5.1 MPI_Send ve MPI_Recv fonksiyonlari

MPI’da mesajlari gondermek ve almak icin temel fonksiyonlar esasen, MPI_Send ve
MPI_Recv fonksiyonlaridir. Bu fonksiyonlarin ¢cagri siralanimlari asagidaki gibidir:

C:

int MPI_Send(void *buf, int count, MPI_Datatype datatype,

int dest, int tag,MPI_Comm comm)
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int MPI_Recv(void *buf, int count, MPI_Datatype datatype,
int source, int tag,MPI_Comm comm, MPI_Status *status)
Fortran:
CALL MPI_SEND(BUF, COUNT, DATATYPE, DEST, TAG, COMM, IERROR)
CALL MPI_RECV(BUF, COUNT, DATATYPE, SOURCE, TAG, COMM, STATUS,
TERROR)
TYPE BUF (*)
INTEGER COUNT, DATATYPE, DEST, SOURCE, TAG, COMM
INTEGER STATUS(MPI_STATUS_SIZE), IERROR

MPI_Send tarafindan gonderilmis mesajin hedefi tek olarak dest ve comm argiiman-
lari tarafindan belirlenir. Bunlardan dest argtimani, comm iletisimcisi tarafindan belirlen-
mis iletisim domeni’ndeki hedef surecin sirasidir. Her mesaj kendisiyle iliskilendirilmis
tamsayi degerli bir tag etiketine sahiptir. Bu farkl tipteki mesajlari ayirt etmekte kullani-
lir. Mesaj etiketi tag sifirdan MPI tarafindan tanimlanan MPI_TAG_UB sabitine kadar olan
araliktaki degerleri alabilir. MPI_TAG_UB degeri uygulamaya-6zgil olmakla beraber, en
fazla 32.767 olur[32].

MPI_Recv comm argimani ile tanimlanan iletisim domeni’nde source argimaniyla
verilen kaynagin rank’1 ile belirtilen bir siirec tarafindan génderilmis bir mesaji alir. Gén-
derilen mesajin etiketi tag argimani ile belirlenmis olmalidir. Eger ayni siirecten 6zdes
etiketli bir cok mesaj varsa, o zaman bu mesajlarin herhangi biri alinir. MPI, source ve
tag gibi her iki arglimanin 6zelliklerini tanimlar. Eger source MPI_ANY_SOURCE sabiti
olarak verilirse, iletisim domeni’ndeki herhangi bir stirec mesajin kaynagi olabilir. Ben-
zer olarak eger tag etiketi MPI_ANY_TAG olarak verilirse, herhangi bir etikete sahip olan
mesajlar kabul edilir.

Bir mesaj alindiktan sonra, status degiskeni MPI_Recv islemi hakkinda bilgiyi almak
icin kullanilir. C dilinde status, MPI_Status veri yapisi kullanilarak saklanir.

3.6 Toplu iletisim

MPI verileri dagitma, toplama, global toplamlar yapma vb. gibi isler icin ¢ok cesitli fonk-
siyonlar saglar. Bu tlr fonksiyonlar, toplu islemler yapildigindan dolayi “toplu iletisim”
fonksiyonlari olarak ifade edilirler. Toplu iletisimi noktadan-noktaya iletisimden ayiran
temel husus, toplu iletisimde belirtilen iletisimcideki her bir strecin isleme dahil olmasi-
dir.

MPI tarafindan saglanan tiim toplu iletisim fonksiyonlari, topluca isleme katilan si-
reclerin bir grubunu tanimlayan bir iletisimciyi argiman olarak alirlar. i§leme katilan bu
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iletisimciye ait streclerin hepsi toplu iletisim fonksiyonunu ¢agirmak zorundadir. Durum
bdyle olsa da toplu iletisim islemleri bir bariyer varmig gibi davranmaz, daha ¢ok son
durum senkronizasyonu gibi davranirlar. Eger global senkronizasyon ortak ¢agridan 6nce
veya sonra icra ediliyorsa, dogru sekilde davranacak paralel programlarin yazilmasi zo-
runludur. Clnki sanal olarak senkronize olmus islemler etikete ihtiya¢c duymaz[32].

3.6.1 Barrier (engel koyma)

Bariyer (Engel) senkronizasyon islemi, MPI’da MPI_Barrier fonksiyonu kullanilarak
yapilir:

C:

int MPI_Barrier (MPI_Comm comm)

Fortran:

CALL MPI_BARRIER(COMM, IERROR)

INTEGER COMM, IERROR

MPI_Barrier icin tek argliman senkronize olmasi istenilen streclerin grubudur.
MPI_Barrier c¢agrisi sadece gruptaki tim sirecler bu fonksiyonu cagirdiktan sonra geri
doner (sonlanir).

3.6.2 Broadcast (yayimlama)

Sireclere gonderilecek veri icin “Birisinden-Herkese” (One-to-All) yayimlama islemi,
MPI’da MPI_Bcast fonksiyonu ile yapilir.
C:
int MPI_Bcast(void *buf, int count, MPI_Datatype datatype,
int source, MPI_Comm comm)
Fortran:
CALL MPI_BCAST(BUF, COUNT, DATATYPE, SOURCE, COMM, IERROR)
TYPE BUF (*)
INTEGER COUNT, DATATYPE, SOURCE, COMM, IERROR

Burada MPI_Bcast source strecinin buf tamponunda saklanan veriyi gruptaki tim
stireclere gonderir. Her surec¢ tarafindan alinan veri buf tamponunda saklanir. Veri da-
tatype veri tipindeki count adetince giristen olusmustur[33]. Ayrica source stirecinden
gonderilen veri miktari, her strec tarafindan alinan veri miktarina esit olmak zorundadir,
yani count ve datatype alanlari tim sureclerde birbirlerine uygun olmalidir. Bu iglemin
semasi Sekil 3.1°de verilmektedir.
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MPI1_Bcast()
P1
,//1 | <\
P2 P3 Pn
1,2....1000  1,2,...100 '1,2,...,100 |

Sekil 3.1: Bir digimden diger diglmlere yayimlama.

3.6.3 Reduction (indirgeme)

Sireclerden elde edilen veri icin Herkesden-Birisine indirgeme islemi, MPI’da MPI_Reduce
fonksiyonu ile yapilir.Bu igslem Sekil 3.2°de agikga gorulmektedir.
C:
int MPI_Reduce(void *sendbuf, void *recvbuf, int count,
MPI_Datatype datatype, MPI_Op op,
int target, MPI_Comm comm)
Fortran:
CALL MPI_REDUCE(SENDBUF, RECVBUF, COUNT, DATATYPE,
OP, TARGET, COMM, IERROR)
TYPE SENDBUF(*), RECVBUF (*)
INTEGER COUNT, DATATYPE, OP, TARGET, COMM, IERROR

Burada MPI_Reduce gruptaki her surecin sendbuf tamponundaki saklanmis eleman-
lar1 op ile belirtilen islem cinsini uygulayarak birlestirilir ve sonra target rank (sira)’ina
sahip siirecin recvbuf tamponuna degeri aktarir[33]. Bu durumda sendbuf (génderim tam-
ponu) ve recvbuf (alim tamponu) ayni biyuklige sahip olmahidir. MPI, 6nceden taniml
olan ve sendbuf ’da saklanan elemanlari birlestirmede kullanilan indirgeme islemlerini
saglamaktadir. Bu igslemler Tablo 3.4’de goriilmektedir.
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MPI_Reduce()

P1
/+\
P2 P3 Pn
"""" 7 L8 2

Sekil 3.2: Dugumlerdeki verinin tek bir digim Gzerindeki tek bir veri olarak

indirgenmesi.

Islem Anlami Veritipleri
MPI_MAX Maksimum Tamsay! ve kayan nokta
MPI_MIN Minimum Tamsay! ve kayan nokta
MPI_SUM Toplam Tamsay! ve kayan nokta
MPI_PROD Carpim Tamsay! ve kayan nokta
MPI_LAND Mantiksal AND Tamsay!I
MPI_BAND Bit-bazli AND Tamsay! ve byte
MPI_LOR Mantiksal OR Tamsay!
MPI_BOR Bit-bazli OR Tamsay! ve byte

MPI_LXOR Mantiksal XOR Tamsay!I

MPI_BXOR Bit-bazli XOR Tamsay! ve byte
MPI_MAXLOC Azami-Asgari deger-yerlesimi Veri-Ciftleri
MPI_MINLOC Asgari-Asgari deger-yerlesimi Veri-Ciftleri

Tablo 3.4: Onceden tanimli indirgeme islemleri.

Eger indirgeme isleminin sonucu tim sirecler tarafindan istenilirse MPI tarafindan
saglanan MPI_Allreduce fonksiyonu kullanilir. MPI_Allreduce icin ¢agri siralanimi
asagidaki gibidir:

C:
int MPI_Allreduce(void *sendbuf, void *recvbuf, int count,
MPI_Datatype datatype,
MPI_Op op, MPI_Comm comm)
Fortran:
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CALL MPI_ALLREDUCE(SENDBUF, RECVBUF, COUNT, DATATYPE,
OP, COMM, IERROR)

TYPE SENDBUF (*), RECVBUF (¥*)

INTEGER COUNT, DATATYPE, OP, COMM, IERROR

Ayrica MPI_Alltoall fonksiyonu ile “Herkesten-Herkese” bir veri dagitimi sekli de
bulunmaktadir.

MPI_Scatter()

P1
//1 | i\
p2 P3 Pn
P 1,2,..10 1 111,12,...20 91,92, ..., 100

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,

Sekil 3.3: Dugumdeki verinin diger digtmler tzerine sagiimasi.

3.6.4 Scatter (saciima) ve Gather (bir araya getirme)

MPI’1n bir diger veri dagitimi ve toparlanmasiyla alakali komut seti ¢ifti ise MPI_Scatter
ve MPI_Gather olarak verilmektedir. Bunlardan MPI_Gather’in MPI_Reduce’un sahip
oldugu gibi MPI_Allgather benzeri genellestirilmis versiyonlari bulunur[34]. Temel
amaclari surecler arasinda veri dagitimi ve sonra verinin bir noktada toparlanmasidir.
Sacilma islemi, MPI’da MPI_Scatter fonksiyonu ile yapilir. Bu fonksiyonun cagri

siralanimi soyledir:
C:
int MPI_Scatter(void *sendbuf, int sendcount,

MPI_Datatype senddatatype,

void *recvbuf, int recvcount,

MPI_Datatype recvdatatype,

int source, MPI_Comm comm)

Fortran:
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CALL MPI_SCATTER(SENDBUF, SENDCOUNT, SENDDATATYPE,
RECVBUF, RECVCOUNT, RECVDATATYPE,
SOURCE, COMM, IERROR)
TYPE SENDBUF (*), RECVBUF(*)
INTEGER SENDCOUNT, SENDDATATYPE, RECVCOUNT
INTEGER RECVDATATYPE, SOURCE, COMM, IERROR

Burada source (kaynak) stre¢ kendisi de dahil olmak tzere, sendbuf gonderim tampo-
nunun farkh bir parcasini her sire¢ icin gonderir. Alinan veri, recvbuf alim tamponunda
saklanir. Siirec i kaynak sirecin sendbuf tamponunun i * sendcount yerlesiminden basla-
yarak senddatatype veri tipli sendcount sirekli elemanlarini alir (sendbuf, senddatatype
veri tipi ile ayni veri tipine sahiptir). MPI_Scatter fonksiyonu, sendcount, senddatatype,
recvcount, recvdatatype, source, comm argiimanlari icin ayni degerlere sahip stireclerin
timdi tarafindan cagrilmak zorundadir.

MPI’da bir araya getirme islemi, MPI_Gather ve MPI_Allgather ile yapilir:

C:
int MPI_Gather(void *sendbuf, int sendcount,
MPI_Datatype senddatatype,
void *recvbuf, int recvcount,
MPI_Datatype recvdatatype,
int target, MPI_Comm comm)
int MPI_Allgather(void *sendbuf, int sendcount,
MPI_Datatype senddatatype,
void *recvbuf, int recvcount,
MPI_Datatype recvdatatype, MPI_Comm comm)
Fortran:
CALL MPI_GATHER(SENDBUF, SENDCOUNT, SENDDATATYPE, RECVBUF,
RECVCOUNT, RECVDATATYPE, TARGET, COMM,
IERROR)
CALL MPI_ALLGATHER(SENDBUF, SENDCOUNT, SENDDATATYPE, RECVBUF,
RECVCOUNT, RECVDATATYPE, COMM, IERROR)
TYPE SENDBUF(*), RECVBUF(*)
INTEGER SENDCOUNT, SENDDATATYPE, RECVCOUNT
INTEGER RECVDATATYPE, TARGET, COMM, IERROR

MPI_Scatter ve MPI_Gather Sekil 3.3 ve 3.4’°de temsil edilmektedir. Her sureg¢ (bu-
rada target surecide buna dahildir) sendbuf dizisinde saklanan veriyi target (hedef) slirece
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gonderir. Bunun sonucu olarak comm iletisimcisindeki p tane stre¢ varsa, hedef streg
toplamda p tamponunu alir. MPI_Allgather ve MPI_Gather’da ayni kosullardaki argi-
manlar icin génderilen verinin, ka¢ adet oldugu ve tipi, sendcount ve senddatatype ar-
gumanlariyla, alinan verininkiler ise, recvcount ve recvdatatype argiimanlari ile belirtilir.
MPI_Allgather’in MPI_Gather’daki arglimanlardan sadece target’a sahip olmadigini
g0z 6nune alarak; MPI_Allgather’in sadece hedef surecte degil, aksine tiim sureclerde
verinin bir araya getirildigini ve bunun MP1’1n yapisindan kaynaklandigini belirtmek ge-
rekir. Ayrica MPI_Allgather’da her sure¢ bir recvbuf (alim tamponu) tamponu dizisini
(bir araya getirilmis verinin saklanildigi dizi) saglamak zorundadir[35, 36].

MPI_Gather()

P1
//1 | i\
p2 P3 Pn
11,2,..,10 \ 11,12, ...20 91,92, ..., 100

Sekil 3.4: Dugumlerdeki verilerin tek bir dugum tzerindeki tek bir veri olarak
bir araya getirilmesi.

3.7 MPI_Wtime() ile zaman tutma

MPI programinda zaman tutmak istenildiginde MPI_Wtime fonksiyonu kullanilir. Bu fonk-
siyonun ¢agri siralanimi séyledir:

C:

double MPI_Wtime(void)

Fortran:

CALL MPI_WTIME(Q)

DOUBLE PRECISION

Bir MPI programinda zaman tutmayi asagidaki bicimde yapabiliriz:
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Basla
MPI Baslat

éi;MPI_Wtime()

He;aplama islemleri ve gecen slire boyunca yapilan islemler kismi...
éé;MPI_Wtime()

E;int (““‘Gecen sure="’,(t2-tl1))

NPT bitir

Dur.

3.8 Paralel hesaplamaya bir 6rnek

Bu kisimda MPI kituphanesi kullanilarak yapilan paralel hesaplamaya bir 6rnek yapalim.
Sectigimiz érnek nimerik analizden iyi bildigimiz belirli integralin nimerik hesabi olsun.
Yani bir f(x) fonksiyonunun a’dan 38’ya kadar olan ff f (X)dx integralinin hesabini paralel
hesap teknigini kullanarak yapmak isteyelim:

Trapez kuralina gore, Sekil 3.5’de gosterildigi gibi a’dan 8’ya kadar olan x araligi h
uzunluklu toplam n esit parcaya boliindr.  f(X) egrisi altinda kalan alana

A= Zl a=1 ;(fi + ) (3.1)

seklinde yaklasilabilir. Bu ifadede u¢ noktalar yani i = 1 ve i = n+ 1 hari¢ diger tim
noktalarda f(x) degeri iki defa gozlkdir. Bu tarzda Trapez kuralini kullanarak integralin
yaklasi degeri su sekilde yazilir [37]:

3 n-1
L f(X)dx ~ g{fl +2f +...+2f+ fh1} = g{f(a)+ f(ﬁ)+h; f(a+ih)} (3.2)

Simdi bizim f(x) fonksiyonumuz f(x) = x? seklinde bir fonksiyon olsun ve biz

f: f(x)dx
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Sekil 3.5: Trapez kurali integrasyon.

e Analitik olarak

> > X o 124
f f(X)dx = f X2dx = §I§ =5 = 41.33333
1 1

olarak elde edilir.

e Bu numerik integrasyonun seri hesabina ait kaba kod asagidaki gibidir:

BEGIN

a,b ve n degerlerini al;
h=(b-a) /n;

trapez kurali ile hesabi yap;
END.

n = 1000 igin bu hesap 41.33284 seklinde elde edilir.
e Bu nlimerik integrasyonun paralel hesabina ait kaba kod ise asagidaki gibi yazila-

bilir.

BEGIN
MPI’1 baslat;
a,b ve n degerlerini al;
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h=(b-a)/n;

n adet alan hesabini p kadar islemciye paylastir,

eger (rank=0) ise rank=1’den (p-1) rankina kadar
olan islemcilerden sonuclari al
ve toplam sonucu hesap et,

eger (rank>0) ise kendi hakkina diisen alanlari
trapez kurali ile hesapla,
sonucu rank=0’a bildir;

MPI’1 bitir;

END.

n = 1000 ve p = 10 islemci icin bu hesabin sonucu 41.55432 seklinde yaklasik
olarak bulunur.
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Bolium 4

Monte Carlo simulasyonunda paralel
hesaplama

Simulasyon calismalari teorik ve deneysel arastirma alanlarinin arasinda giderek daha
cok 6nem kazanan bir alan olmustur. Gercek deneylerin hem ¢ok maliyetli olmasi hem
de bazen tehlikeli ya da sakincali olmasi nedeni ile bilgisayar ortaminda yapilan simulas-
yon calismalari deneylerin maliyetlerinin azaltilmasini saglarken bazen de deneysel ca-
lismalar ile 6zdes olmaktadir. Diger yandan simulasyon vermis oldugu sonuclar ile teorik
ongorilerin dogrulugunu ispatlayabilmektedir. Ozellikle iklim calismalarinda, biyolojik
sistemler Gzerine olan ¢alismalarda, jeofizik ve jeolojik calismalarda simulasyon ¢ok bi-
yuk 6nem kazanmistir[38].

Karmasgik sistemlerin simulasyonu ¢cogunlukla ¢ok uzun (asir) zaman boyunca prog-
ramlarin kosturulmasini gerekli kilmaktadir (6rnegin tipik bir iletim simulasyonunda yak-
lasik 10 yil CPU zamani). Bu sebeble simulasyon teknigi ne olursa olsun paralel hesap-
lama bu zorluga ¢6ziim sunmaktadir.

Bu tez calismasinda yukarida anlatilan karmagik sistemler igin bir temel olabilecek
bir sistemin Monte Carlo simulasyonunun paralel hesabi yapilmistir. Bu sistem N tane
parcaciktan olusan “ideal polimer zinciri”dir. Bu zincirin davranisini inceleyen Monte
Carlo simulasyonunun paralellestirilmesi yapilmis, seri ve paralel hesaba dair sonuglar
hem kendi aralarinda hem de teorik 6ngoru ile karsilastiriimistir. Paralel hesaba dair per-
formans analizleri detaylica verilmistir.

Bu calismadaki program kodlar1 C dilinde yazilmis ve Linux ortaminda Intel tabanl
makinalarda (TUBITAK ULAKBIM’deki makinalarda ve Maltepe Universitesi’ndeki ma-
kinalarda) calismalar yapiimistir. Paralel hesap MPI kutphanesi kullanilarak yapiimistir.
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4.1 ldeal polimer zinciri

Polimer, kovalent kimyasal baglarla baglanmis tekrarlanan birimler ve yapisal birimler-
den olusan ¢ok uzun bir molekulu tarif etmekte kullanilan bir terimdir. Terim iki kisimdan
olusan Yunanca kaynakl bir terimdir. Poly, cok anlamina, Meros ise parca anlamina gel-
mektedir. Polimerleri diger molekillerden ayiran ana 6zelligi bir cok benzer, ayni veya
birbirini tamamlayan zincirdeki molekdler altbirimlerin tekrari olmasidir. Bu alt birimler,
monomer olarak adlandirilir ve polimerizasyon olarak bilinen kimyasal bir reaksiyon si-
rasinda birbirlerine baglanirlar[39]. Monomerler arasindaki farkliliklar esneklik ve giiclu-
Ik gibi bazi dzelliklere etki eder. Proteinlerde, digerlerine gore biyolojik-aktiflik seklinde
adapte olabilirlik bu farkliliklardan dolayi olusur (kendiliginden bir araya gelme). Ben-
zer monomerler, reaktif olmayan gruptakiler bir polimer zincirinde bir parganin zincire
adapte olmasinin sonucudur. Boyle bir durum ideal bir zincir matematik modeliyle tanim-
lanir. Bununla beraber bir ¢cok polimer organiktir. Bunlar karbon temelli monomerlerdir.
Ayrica inorganik polimerlerde vardir, 6rnegin silikon ve oksijen atomlarinin karisimiyla
olusmus silikonlar buna érnektir.

Ideal polimer zinciri: Bir polimeri tanimlamada kullanilan en basit model bir ideal
zincirdir. Bir polimeri sadece bir rasgele yuriime olarak kabul edersek, monomerler ara-
sindaki etkilesimlerin her bir gesitini yaklasik olarak yansitir. Bununla beraber, bu poli-
merlerin fiziginin anlasiimasinda kolaylik saglar[6].

Bu modelde, monomerler sabit | uzunlugunda kati cubuklarla baglanmis olan noktasal
cisimler olarak alinirlar ve komsu monomerlerin yerlesimleri ve uyumlarindan tamamen
bagimsiz bir uyuma sahiptirler.

N tane monomerden olusan polimer zinciri icin L = NI azami acilma uzunlugudur.
Bu en basit yaklasimda, monomerler arasindaki etkilesimler yok sayilarak termodinamik
denge anlamiyla alinan polimerin seklinden bagimsiz olarak enerjisi Maxwell-Boltzmann
dagilimina gore belirlenir.

Burada bir ideal zincirdeki uctan uca (end-to-end) toplam vektorii R ve kisisel olarak
her bir monomerle alakali fy, ..., Py_1 vektorlerini alalim. Bu rasgele vektorler uzayda, U
yone sahiptir.

Burada, zincirde 6rtusmeyen iki ug igin;

N-1
(Ry=>ry=0 (4.1)
i=0
Ayrica, buradaki () braketleri, rasgele bir vektor veya rasgele bir degisken anlaminda-

dir (alinan deger béli zaman). Clnki o, ..., Fy_1 birbirinden bagimsizdir. Merkezi limit
teoremi R, normal dagilima gore (Gauss dagilimi) dagitilir. Ug boyutta Ry, Ry, R, olarak
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°0 & Q\
@fJ Q\

Q_.

Sekil 4.1: Ideal Polimer Zinciri.

normal bir dagitim yapilir.

o? = (Ry - (RY¥?=(R) -0 (4.2)

|2

(R =(R) =(R) =Nz (4.3)

Baylece (R2) = NI2 = LI olur. Zincirin ugtan uca vektord, asagidaki olasilik dagilimi
fonksiyonu ile alakali bir dagilimdir.

3/2
P(R) = (ﬁ) e e (4.9)

Polimerin ortalama ugtan uca mesafesi:

(R = VNI = VLI (4.5)

olarak verilir.

Ayni zamanda bu basit sistem, dalgalanma genligi olan yukaridaki uctan uca ortala-
mas! termodinamik limitteki acilmis polimer zincirinin uzunlugu NI karsisinda gozardi
edilebilir. Bu sonug istatistiksel sistemlerin genel 6zelligidir.

Olasilik yogunlugu ifadesi P(R) yukarida gosterildigi gibi dogrudan olmaz; dyleki
merkezi limit teoremi’nin bir boyutlu uygulamasindan Ry, R, ve R,’in ortalanmig dagilim
degiskeni NT'Z’e gore dagildigi algilanabilir. Boylece P(R) icin yukarida verilen ifade, Ry,
R, ve R;’in boyle bir dagilimiyla uyumlu tek secenek degildir. Ancak, f, ..., Iy vektorle-

rinin bilegenleri ilgilendigimiz “rasgele yirtime™ ile iligkili olmadigr icin Ry, R, ve R,’de
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ayni sekilde bu rasgele yirime ile iligkili degillerdir[40]. Bu ek kosul sadece R'in P(ﬁ)’ye
gore dagiimasiyla saglanabilir. Diger yandan bu sonu¢ merkezi limit teoremi’nin ¢ok bo-
yutlu genelleme uygulamasiyla veya simetri argiimanlarinin aractligiyla gosterilebilir.
Yukaridakilere ilave olarak, ideal polimer zincirinin davranisinin istatistik fizikteki
rasgele ylirime hareketi olduguna dikkat etmek gerekir[41].
Polimer zincirinin bayukliginu dlgmede alternatif bir nicelik deneysel olarak da 6l-
culebilen jirasyon yaricapidir. Jirasyon yarigapl

N-1 j=i+1

REZJ (N + 1)2 Z Z <(r| - IF)j)2> (46)

olarak tanimlanir.

4.2 Monte Carlo simulasyon yontemi

Monte Carlo simulasyon yontemi bir problemi ¢ozmek igin rasgele sayilari kullanan ni-
merik bir tekniktir. Tarihte ilk blyik 6lgekli Monte Carlo ¢alismasi yirminci ylzyilin
ortalarinda gerceklesmistir. Stanislav Ulam, John von Neumann ve Enrico Fermi, Monte
Carlo yontemini pratik problemlerin ¢6zumu icin nimerik bir teknik olarak ilk kez éner-
mis ve uygulamislardir. Monte Carlo yontemi tzerine ilk yayin 1949 yilinda Metropolis
ve Ulam tarafindan yayinlanan bilimsel makaledir[42].

Bu tarzda Monte Carlo simulasyonu gerceklestirmek icin rasgele, birbirinden bagim-
siz, reel ve diizgtin olarak dagilmis (sifirdan bire kadar) bir dizi say1 gereklidir. 11k Monte
Carlo calismalarinda rasgele sayi tablolari kullaniimistir. Bu rasgele sayilar gercek sar-
gele islemlerden (radyoaktif bozunma veya elektronik aygitlardaki termal guraltt gibi)
dogrudan Uretilen sayilardir. Bununla birlikte boyle bir yaklasim ancak Monte Carlo he-
saplamalari elle gercgeklestirildigi middetce uygulanabilir[43].

Bilgisayar hesaplamalari icin herhangi 6nceden hazirlanmis tablolarin kullanimi pra-
tik degildir. Bu sebeple ihtiyac duyuldugu zaman basit aritmetik islemleri uygulayan belli
hesaplamalar ile rasgele sayilar uretilir. Deterministik algoritmalar ile Uretilen bu sayilar
bu sebeble tahmin edilebilir ve tekrar Uretilebilir niteliktedirler. Eger bu sayilar oldukca
uzun bir tekrarda diizglin dagiimislar ve bagimsiz iseler bu sayilar sézde-rasgele (pseudo-
random) olarak degerlendirilebilirler. Bununla birlikte, belli parametre setlerini kullanan
belli rasgele say! Ureticileri tarafindan Uretilen rasgele sayilarin kalitesinin ¢ok farkl ola-
bilecegi akilda tutulmahdir. Yani gercek simulasyonlarda kullanmadan 6nce rasgeleligin
standart testi ile bu Ureticilerin kalitesi kontrol edilmelidir[44].
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4.2.1 Temel tanim

Istatistik fizik serbestlik derecesi cok olan sistemlerle ugrasir. Istatistik fizikteki tipik go-
revlerden biri sistemin makroskobik gozlenebilir niceliklerinin ortalama degerlerini he-
saplamaktir. Kanonik bir toplulukta, A(x) gdzlenebilir niceliginin termal ortalamasi

(Ao = 5 [ dxexp [HO/KeT] AL @)

seklinde tanimlanir; burada Z

Z= fdxexp [-H(X)/KsT]. (4.8)

ile verilen bolusim fonksiyonudur (burada kg Boltzmann sabiti ve T sicakliktir.). Bu ifa-
delerde x, bir noktayi faz uzayinda tam olarak belirlemek icin gerekli koordinatlar taki-
mini gosterir. N-parcacikli bir sistem igin

dx = dx; dy; dz; dx, ... dzy dpy, dpy, dp,dpy, . .. dPy,. (4.9
dir. Normalize Boltzmann faktori
1
p(x) = > €Xp [~H(X)/keT] (4.10)

termal dengede x konfiglirasyonunun meydana geldigi istatistiksel agirhgi anlatan olasilik
yogunlugu rolini oynar.

Denge istatistik mekanikte Monte Carlo yontemi Denklem 4.7’ye yaklasma fikrinden
baglar; burada istatistiksel 6rnek olarak kullanilan {x1, X,, ..., Xw} faz uzay1 noktalarinin
karakteristik bir alt kiimesini kullanarak sonlu bir integrasyon ile p(x) agirhkh tim {x}
durumlari uzerinden integral alinir. Agikga M — oo limitinde

S exp [=H(x)/Ke T] A(X))
Sty exp [—H (x))/keT]

toplami Denklem 4.7°ye yaklasmak zorundadir; ¢cuinkl burada integral isareti toplam isa-
reti ile yer degistirmistir..

(AX)) = (4.11)

4.2.2 Basit 0rnekleme (Simple sampling)

f(X)’in cok boyutlu x vektoriinun yerine sadece bir x reel degiskeninin bir fonksiyonu
oldugu f f(X)dx tek boyutlu integrallerini ¢6zen standart rutinlerden farkli olarak burada
X, noktalarini diizglin bir 1zgara’ya (grid) gére se¢cmenin bir anlami yoktur[45]. Izgara
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noktalarinin ¢cok daha tekduze (uniform) ve giizel dagilimi, sayet x, noktalari rasgele se-
cilirse elde edilir. Bu Monte Carlo yontemi basit 6rnekleme (simple sampling) olarak
adlandirilir[44]. Bu, rasgele yuriimeler, self-avoiding walk yuriime ve suzilme (percola-
tion) gibi termal olmayan problemler icin ¢cok giizel calismaktadir[46]. Basitligi yaninda
basit 6rnekleme ydnteminin en 6nemli avantajlari sunlardir:

i. her bir konfigtrasyon birbirinden istatistiksel olarak bagimsizdir ve bu ylizden stan-
dart hata analizleri kullanihr,

ii. zincirimsi problemler icin bir simulasyon kosmasinda (RUN) N zincir uzunlugu
icin belli bir uzunluga kadar bilgi elde edilir.

4.2.3 Onem 6rnekleme (Importance sampling)

Denklem 4.11 gibi termal ortalamalari hesaplamak istenildiginde basit rasgele 6rnek-
leme teknikleri kullanigh degildir. Ornegin Denklem 4.11°de A(x;)’in kendisi Hamilton-
yen H(x;) olsun. Bu durumda, zincirin bagi basina C spesifik isisi

C _1a((H)r) _ (H7 —(H)
ke N d(ksT)  N(ksT)?

(4.12)

ile verilir; bu denklem , ,

(Hr —(H)* 1

—_— o —. 4.13
bagil dalgalanmasini ima eder. Bu sebeble blyuk N i¢in serbestlik derecesi basina E ener-

jisinin p(E) olasilik dagihimi

p(E) = %fdxd(?{(x) — NE) exp [-H(X)/ksT] (4.14)

sekline gelir ve bu dagilim cok keskin sekilde pik yapar.

(Hyr =N f E p(E) dE, (H»r =N f E2 p(E) dE (4.15)
ile p(E)’nin E = (H)7/N civarinda pik yiiksekliginin VN ve pik genisliginin 1/ VN ola-
cadi gozukdr. 1kinci ve ticiincii dereceden faz gecislerinde p(E) Gaussian’dir. Bu sebeble
basit érnekleme kullanarak (#/N) yakinindaki bélgede E’li durumlari Gretme olasiligi
exponansiyel olarak kicuktir. Yani diger bir deyisle {x} faz uzayi noktalari Denklem
4.11’e exponansiyel olarak kicuk p(x) agirlik faktorleri ile girerler. Bu durumda ihti-
ya¢ duyulan sey Denklem 4.11°de icerilen x; konfigirasyonlarini tamamen rasgele de-
gil, fakat T sicakhginda tercih edilebilir sekilde 6nemli olarak 6rnekleyen daha etkili bir
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tekniktir[47]. x, faz uzayi noktalarinin bir P(x;) olasiligina gore secilmis bir islemi g6z
ondne alalim. Bu durumda ortalama ifade asagidaki sekilde duzeltilmelidir.

> exp [—H(x)/ke T] A(Xi)/P(x))
M exp [~H () /K T] /P(x1)

(A(X)) = (4.16)

P(x;)’e ait basit ve ¢ok dogal bir se¢im, P(x;) o< exp [-H (x)/ksT] seklinde olacaktir. O
zaman Boltzmann faktorleri birbirini gotirir, Denklem 4.16 basit bir aritmetik ortalamaya
indirger.

M
(A(X)) = % > AX). (4.17)
=1

Bu tir 6rneklemeye énem 6rnekleme (importance sampling) denilir[43]. Metropolis ve
calisma arkadaslari {x} birbirini takip eden durumlarini birbirinden bagimsiz olarak se¢-
memeyi fakat

W(X| — X|+1). (418)

uygun gegis olasiligi ile {x,,1} durumunun kendinden dnceki {x;} durumundan olusturul-
masini 6nerdiler. Onlar ayrica M — oo limitinde Markov sireci ile Uretilen durumlarin
dagilim fonksiyonunun

Z ke T
denge dagilimina dogru gittigi W gecis olasihigini secmenin mimkin oldugunu belirttiler.
Bunu gerceklestirmenin yeterli bir kosulu detayli denge prensibi

Peg(X) = = exp(—q_{(x')) (4.19)

Peq(X)W(X| — X1) = Peg(Xi/)W(X: — X)). (4.20)

esitligini kabul etmektir. Denklem 4.20 acikca x; — X;.’yi essiz sekilde belirtmez W’nin
acik seciminde bazi keyfilikler kalir. En sik kullanilan segim [48, 49]

exp (—6H /ksgT) eger 6H >0 ise,
W(X| — X|r) = (421)
1 aksi hallerde.

olarak verilir.

Bu tarzda 6nem 6rnekleme algoritmasi asagidaki gibidir: Herhangi bir zamanda sis-
temin o anki durumu durum-0 ile gosterilir. Sistemin ¢, enerjisine ve Aq 6zellik degerine
sahiptir. Rasgele bir hareketten sonra sistem yeni bir deneme durumunda (durum-1) e;
enerjisi ve A; 6zellik degeri ile olacaktir. Simulasyon su sekilde devam eder. Bu deneme
durumu kabul edilsin veya red edilsin bu girisim bir Monte Carlo adimi olarak hesaba
katilir. Kabul kriteri Denklem 4.21°de verildigi gibidir; yani
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- EQer e, < g ise: deneme durumu 1 olasih@i ile kabul edilir ve yeni durum-0 olur.
Ayrica yeni durumun 6zelligi (Aroplam = Artoplam + A1) toplamina eklenir.

- EQer e, > ¢ ise: deneme durumu exp [—(e1 — &)/kgT] olasiligi ile kabul edilir yani
kabul edilirse deneme durumu yeni durum-0 olur. Eger red edilirse 0 zaman sistem
eski durum-0’inda kalir. Teknik olarak, exp [—(e; — €)/ksT] olasihgi ile kabul onu
0 < ¢ < 1 rasgele bir sayi ile eslestirilerek ¢ozilur. Eger exp [—(e; — €)/ksT] > ¢
ise deneme durumu kabul edilir

Not etmek gerekir ki 6nem érnekleme yapildiginda farkl durumlar birbirlerinden ba-
gimsiz degillerdir. Bu sebeple standart hata analizleri kullanilamaz.

4.3 Problem ve ¢6zim yontemi

Paralel hesap yardimi ile incelenmek istenen sistem, N tane pargaciktan olusmus olan
ideal bir polimer zinciridir. Bu polimer zincirinin davranisi teorik olarak 6ngorulmustir
(bakiniz Denklem 4.5). Ayrica deneysel ve simulasyon calismalarinda bu teorik éngori
ile ayni sonuglar elde edilmigtir.

Ideal polimer zincirinin Monte Carlo simulasyonunda sistem keyfi bir konfigtirasyon-
dan baslatilir ve uygun Monte Carlo adimlari ile sistemin dengeye gelmesi saglanir. Bu tir
simulasyonlarda kullanilan belli basli Monte Carlo hareketleri literatiirde mevcuttur[50,
51] (6rnegin pivot hareketi, yerel monomer hareketi, polimerin yilan gibi hareket etmesi).
Bu calismamizda sistemi dengeye getirmek icin sadece pivot hareketinin yeterli olacagini
dustinerek Monte Carlo adimi olarak pivot hareketi uyguladik.

Pivot hareketi: Pivot hareketi rasgele yiriime hareketi ile 6zdes bir harekettir. Pivot
hareketinde N tane monomerden bir tanesi rasgele olarak secilir ve polimer zincirinin
rasgele secilen monomere gore sag kolu (secilen monomerden sonuncu monomere kadar
olan zincir parcasi) kuresel koordinatlarin 6 ve ¢ agilari ile rasgele miktarlarda donduralr.
Elde edilen yeni konfigtirasyon Metropolis kriteri (bakiniz Denklem 4.21) ile degerlendi-
lirt. Pivot hareketinin temsili Sekil 4.2°de g6sterilmektedir[52].

Yapilan cok sayidaki Monte Carlo adimlarindan sonra sistemin dengeye geldigi, sis-
teme ait bazi niceliklerin (6rnegin uctan uca mesafe, jirasyon yaricapl) gdzlenmesi ile
tespit edilir. Bu tespitten sonra sisteme ait niceliklerin ortalama degerlerinin hesaplan-
masina gecilir. Simulasyon sonucunda elde edilen ortalama degerler teorik éngoriler ile
karsilastirilir.

Lideal polimer zincirinde etkilesimler olmadigindan her bir yeni durum bir 6nceki ile ayni olasiliktadir
ve sistem yeni duruma gecer.
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Sekil 4.2: Pivot hareketi.

Biz bu calismamiz boyunca yazdigimiz program kaynak kodlarinda pivot hareketi
gerceklestiren fonksiyonu “pivot()””, metropolis kriterini kontrol eden fonksiyonu “met-
ropolis()”, uctan uca mesafeyi hesaplatan fonksiyonu “Rendtoend()”” ve jirasyon yarl-
capini hesaplatan fonksiyonu “Gyration()”” ve yeni bir konfiglrasyonu dosyadan okuyan
fonksiyonu “read_coords()” ve girdi parametrelerini (simulasyon icin gerekli bazi deger-
ler) dosyadan okuyan fonksiyonu “read_inputs()” olarak gosterdik. Bu fonksiyonlarin C
dilindeki bildirimleri asagidaki gibidir:

int pivot(void)

int metropolis(void)

int Rendtoend(int deger)

int Gyration(int deger)
read_inputs(char *dosyaismi)

read_coord(char *dosyaismi)

4.4  Seri hesap ve sonuclar

Bu bolimde ideal polimer zincirinin Monte Carlo simulasyonunun seri hesabina ait de-
taylar ve sonuclar verilmektedir.
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4.4.1 Hesap detaylari

Simulasyon programinin kaynak kodunda bulunan degiskenlerin bazilari sunlardir:

nummon : Zincirdeki parcacik veya monomer sayisl,
mcm : Monomer bagina Monte Carlo adim sayisi,
relaxtime : Sistemi dengeye getirmek icin harcanan Monte Carlo adim sayisi,

chlencyc : Zincir uzunluguna bagimhhgi hesap ederken kullanilan degisken.

Seri hesaba ait algoritmik akis asagidaki gibidir:

1

2.
3.

10.
11.
12.
13.

Basla,

Ilgili dizi ve degiskenleri tanimla,

Gerekli dizi elemanlari ve/veya degiskenlerin degerlerini sifirla,
I1gili veri okuma/yazma yapilacak olan dosyalari ag,

read_inputs () fonksiyonuyla ile dosyadan nummon, mcm, relaxtime degisken-
leri ve dokiimlerde kullaniimak zere listeleme adim sayisi degerlerini oku,

read_coord() fonksiyonuyla dosyadan sisteme ait keyfi baslangi¢ konfigiirasyo-
nunu elde et,

Rasgele say! yaraticisini sifirla,

Dongu igerisinde relaxtime degeri kadar pivot(), metropolis() ve Rendtoend() fonk-
siyonlarini cagirarak sistemin dengeye gelmesini bekle,

mcm*nummon degerine kadar donecek bir dongu olustur, bu dongu icerisinde pi-
vot(), metropolis() fonksiyonlarini ¢agir, zincir uzunluguna bagimhiligr hesap etmek
uzere mcm defa Rendtoend() ve Gyration() fonksiyonlari ile uctan uca mesafe ve
jirasyon yaricaplarini hesapla, ortalama degerler igin gerekli toplamlari yap,

Ortalama degerleri hesapla,
Ortalama degerleri ilgili dosyalara yaz,
Dosyalari kapat,

Dur.
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Bu algoritmaya ait kaba kod (“pseudo kod”) asagida verilmektedir.

1 BEGIN

DEFINE ilgili tum degisken ve diziler

SET ilgili tum degiskenler ve diziler TO Sifir
SET FILE ilgili dosyalar

SET timevalue TO Sifir

CALL DosyaAc(); /// ilgili dosyalari okuma-yazma yapmak icin ac.

O 00 N O VT b W N

—_
(=]

CALL read_inputs(mcm,nummon,chlencyc,relaxtime);
// Girdi parametrelerini oku.

12 CALL read_coord(x,y,z); // Baslangic koordinatlarini oku.
13

14  CALL srand(time(®)); // Rasgele sayi yaraticisini sifirla.
15

16 SRunAve=0.0;

17

18 FOR (i = 1; i<=relaxtime; i++)

19

20 CALL pivot(Q);

21 CALL metropolis();

22 CALL Rendtoend(nummon) ;

23 SRunAve = SRunAve + ree2;

24

25 WRITE ilgili dosyaya (i,sqrt(ree2),sqrt(SRunAve/(double)i));
26

27 ENDFOR

28

29 FOR (k = 1; k<=30; k++)

30 SRee2[k]=0.0;

31 SRgy2[k]=0.0;

32 ENDFOR

33 CALL gettimeofday(t_ilk); // Zaman tutmaya basla.
34

35 //// ANA DONGU ////

36

37 FOR (i = 0; i<=mcm; i=i+1)

38

39 FOR (j = 0; j<nummon; j=j+1)
40

41 CALL pivot(Q);
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42 CALL metropolis();

43

44 ENDFOR // For (j<nummon) bitti

45

46 FOR (il = chlencyc; il<=nummon; il+=chlencyc)

47

48 CALL Rend2end(il);

49 CALL Gyration(il);

50

51 SRee2[il/chlencyc]+=ree2;

52 SRgy2[il/chlencyc]+=rgy2;

53 ENDFOR

54

55 ENDFOR // For (i<=mcm) bitti

56

57 CALL gettimeofday(t_son); // Zaman tutmayi bitir.

58 saniye = t_dif.tv_sec = t_son.tv_sec - t_ilk.tv_sec;

59

60 gecensure=saniye;

61

62 kmax=nummon/chlencyc;

63

64 FOR (k = 1; k<=kmax; k++)

65 WRITE ilgili dosyaya (k*chlencyc,sqrt(sree2[k]/(double)mcm));

66 WRITE ilgili dosyaya (k*chlencyc,sqrt(srgy2[k]/(double)mcm));

67 ENDFOR

68

69 WRITE ilgili dosyaya (isiml,nummon,isim2,mcm,isim3,
chlencyc,isim4,relaxtime);

70  WRITE ilgili dosyaya (gecensure);

71

72 CALL DosyaKapat(Q); // Acilan tum dosyalari kapatir.

73 END.

4.4.2 Hesap sonuclari

Bu calismada iki farkli buyuklikte ideal polimer zincirinin davranisi simule edilmistir.
Zincir boylar1 480 ve 960 olarak ayri ayri incelenmistir. Buradaki gaye sistem biyudigu
zaman paralel hesabin 6nemini gérmeye yoneliktir. Ayrica teorik dngoruler mimkin ol-
dugunca blyik sistemler icin gecerlidir.

N=480 ve N=960 icin ideal polimer zincirlerinin simulasyonlarinda mcm=5000,

mcm=15000 ve mecm=25000 i¢in simulasyonlar yapiimistir. Ortalama degerleri hesapla-
maya baslamadan énceki zaman diliminde uctan uca mesafeler anlik olarak gézlemlenmis
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ve sistemin dengeye geldigi teyid edilmistir. Uctan uca mesafe ve jirasyon yaricapi farkl
zincir uzunluklarina bagimlilik igin él¢ilmustur. Burada not edilmesi gereken nokta ise
ornegin N=960 oldugu durumda ayni zincir boyu tzerinde 40, 80, 120, ... seklinde alt
kicuk zincirler g6z 6ntne alinmistir.

A) Zincir uzunlugu 480 monomer oldugu durum:
Sekil 4.3’de mecm=5000, mcm=15000 ve mcm=25000 olan simulasyon hesapla-
rinda ortalama degerler alinmaya baslamadan 6nceki zaman diliminde sistemin
dengeye geldigini dogrulayan ugtan uca mesafe grafigi verilmektedir.

500 1 | 1 | 1 | 1 | 1
4 — mcm=5000 r
— <R >
Ave_mcm5000
400 — mcm=15000
1 _ <RAve_mcm15000> o
mcm=25000
300 - <RAve_mcm25000> B
0:8 J L
200 —
100 —
0 ‘M{m T T T T T T T T ‘J‘}“M‘WU““M
0 2000 4000 6000 8000 10000
mcm

Sekil 4.3: Seri hesapta N=480 iken (¢ farkli mcm degerinde sistemin bir denge
du rumuna eristiginin gdzlenmesi.

Sekil 4.3'den goriildiigu tizere sistem baslangicta nispeten acilmis vaziyettedir. Iler-
leyen Monte Carlo adimlarinda sistem kivrilmis kangal yapi (“coil””) almaktadir.
Sekilde ayrica ugtan uca mesafe ve jirasyon yaricapi icin yinelenen ortalama (“run-
ning average”) da gosterilmektedir.

Sekil 4.4 ise ugtan uca mesafe ve jirasyon yaricapinin zincir boyuna bagimhiligi gos-
terilmektedir. Grafikte ayrica teorik asimptotik davranis (v = 0.5) belirtilmektedir.
Grafiklerden anlasildigi Gizere hem ucgtan uca mesafe hem de jirasyon yaricapi zin-
cir boyunun karekoku ile asimptotik davranis gostermektedir. Bu hesaba ait gegen
streler Tablo 4.1°de verilmektedir.
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1

1

1

V

Can) < Ree_mcmSOOO

& <ng_rmmsooo
- <Ree_mcm15000

4 A--A <ng_mcm15000

v v VY
T

\Y

= =< <Reg emosooo

VTV <ng_mcmZSOOO

— Teorik

\Y

T T I
100
N

Sekil 4.4: Seri hesapta N=480 iken (Ree) Ve (Rgy)’nin N’e bagimliligr.

B) Zincir uzunlugu 960 monomer oldugu durum:

Zincir uzunlugunun 480 oldugu duruma benzer sekilde 960 olan durum icinde dnce
sistemin dengeye gelmesi beklenilmistir (bakiniz Sekil 4.5)

Sekil 4.67e ise zincir boyunun 960 oldugu duruma ait uctan uca mesafe ve jirasyon
yaricapinin zincir boyu ile degisimi verilmektedir. Sonugclar yine teorik éngoériler
ile tam bir uyum icerisindedir.

Bu hesaba ait gecen siireler ise yine Tablo 4.1°de verilmektedir. Tablodan géruldigu
Uzere sistem buyldlkce gecen sure lineer olmayan tarzda artmaktadir. Diger yan-
dan ayni sistem buyikligtinde gecen sire Monte Carlo adim sayisl ile lineer olarak
artmaktadir.

N=480 icin gecen slire (saniye)

N=960 icin gecen slire (saniye)

Np

mcm=5000

mcm=15000

mcm=25000

mcm=5000

mcm=15000

mcm=25000

1

867

2602

4336

3740

11202

18642

Tablo 4.1: Seri hesap i¢in zincir uzunlugu 480 ve 960 monomer oldugu durumda
gecen sureler.
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1 | 1 | 1 | 1 | 1

— mcm=5000

— < RAve_mcr’nSOOO>

— mcm=15000

— < RAve_mcm15000>

) — mcm=25000 i

— < RAve_mcm25000>

0 I y Lt Al e s i

: s |
0 2000 4000 6000 8000 10000
mcm

Sekil 4.5: Seri hesapta N=960 iken (¢ farkli mcm degerinde sistemin bir denge
du rumuna eristiginin gézlenmesi.

] \ ]
: G'©<Ree_mcn\5000
H<Rw_mcm§000
<>—<><Ree_rmmlsooo>

VvV V
T

N o <Ree_mcmZSOOO

x
Nl <ng_mcrr125000>

— Teorik

LA B B B | T T 1 T T T T ]

100 1000

Sekil 4.6: Seri hesapta N=960 iken (Ree) Ve (Rgy)’nin N’e bagimliligi.
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4.5 Paralel hesap ve sonuclar

Bu bélimde 6nceki bolimde seri hesabi yapilan sistemin paralellestirilmesi gerceklesti-
rilmekte ve sonuclar gosterilmektedir.

45.1 Hesap detaylari

Problemin paralellestirilmesinde “Yo6netici-isciler” yaklasimi uygulanmistir. Yapilan he-
sapta iscilere yuk dagilimi statik olarak gerceklestirilmistir. Yapilan algoritmada yonetici
makine sistemin dengeye gelmesini saglamakta ve daha sonra ana simulasyon kismini
baglatmaktadir. Donguler igerisindeki pivot ve metropolis islemleri de yapildiktan sonra
elde edilen yeni konfigiirasyon iscilere bildirilir. 1sci makineler ise kendilerine bildirilen
yeni konfiglrasyonlar icin kendilerine ait farkli zincir uzunluklari igin uctan uca mesa-
feleri ve jirasyon yaricaplari hesaplayarak sonuclari yonetici makineye bildirmektedirler.
Hesaptaki iletisim Sekil 4.7°de temsil edilmektedir.

! M I \
| - dP:
/’ \ 7

Sekil 4.7: DUgim 0 (kok surec) ile diger duglimler arasindaki iletisim.

Sekil 4.7°de goruldgu gibi, ¢ok islemcili programda digiim 0 haricindeki digtmler
arasinda iletisime izin verilmemigtir. Bu hem senkronizasyon suresini, hem de tampon-
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lanmayi en aza indirgemek i¢in uygulanmistir. Buradaki sekilde P adet sure¢ makinesi
(digim) bulunmaktadir. Bunlar d; den baslayarak dp’ye kadar sadece diigiim 0 makinesi,
yani ana surecteki makineyle iletisimdedirler.

Paralel hesapta toplam en fazla 25 islemci hesaba dahil olmustur. Makinelerin tim
0zdes olup teknik 6zellikleri “Intel Pentium 4 (3.2 GHz) islemcili, 512 MB RAM Kkapasi-
teli, Linux isletim sistemi tabanli” olan bilgisayarlardir. Tum bilgisayarlar 10/100 Mbit/s
hizla Anahtar cihazi Uzerinden birbirine baglanmistir. Paralel hesaplama daha 6nce sdy-
lenildigi Gzere C dilinde MPI kiitiphanesini kullanilarak Linux ortaminda gerceklestiril-
mistir 2.

Tum bunlarin yapmis olduklari isler ayni fakat kullandiklari veriler farkli oldugu icin
paralel hesapta alan ayrisimi (“domain decomposition”) yapilmistir. Islemin timi ayni
agirlikta ve makinalar ayni gligte olduklarindan 6zel bir haritalamaya gerek duyulmamis-
tir.

Yukarida anlatilan bu hazirliklardan sonra seri kod, MPI kdtiphanesini kullanabilir
hale getirilmistir, bu sayede paralel hesaplama ve iletisim saglanmistir. Bu is icin gerekli
olan “mpi.h” bagslik dosyasi eklenmis ve main() isimli programin ¢alisan ana fonksiyonu,
mesaj-ge¢me iletisimini yapacak cesitli fonksiyonlarin ilgili yerlerde kullanimiyla sekil-
lendirilerek yapisal degisikliklere gidilmistir.

Paralel hesaba ait algoritmik akis asagidaki gibidir:

1. Basla,

2. gili dizi ve degiskenleri tanimla,

3. Gerekli dizi elemanlari ve/veya degiskenlerin degerlerini sifirla,
4. MPI’I bagslat,

5. Islemci sayisi ve kimliklerini tespit et,

6. Rasgele say! yaraticisini sifirla,

7. EQer Yonetici makine ise;

i. Parametreleri oku,
ii. 1gili dosyalari veri okumay/yazma icin ag,
iii. Baslangi¢ konfigtrasyonunu al,

iv. Sistemi dengeye getir,

2MPI icin LAM/MPI uyarlamasi kullanimi, program derlenmesi ve calistiriimasi icin EK B’ye bakiniz.
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v. Simulasyonu baslat, her bir yeni konfigurasyonu isgilere bildir,

vi. Iscilerden sonuclari topla,
8. Eger Isci makine ise;

I. Yoneticiden konfigurasyonlari al,

ii. Kendine ait farkli zincir boylarinda uctan uca mesafeleri ve jirasyon yaricap-
larini hesap et,

iii. Sonuclar yoneticiye gonder,
9. Eger Yonetici isen dosyalari kapat,
10. MPI bitir,
11. Dur.

Bu algoritmaya ait kaba kod (“pseudo kod”) asagida verilmektedir.

1 BEGIN

2 DEFINE ilgili tum degisken ve diziler

3 SET ilgili tum degiskenler ve diziler TO Sifir
4  SET FILE ilgili dosyalar
5

6

7

SET timevalue TO Sifir
DEFINE TAGA 100, TAGB 200, TAGC 300, TAGD 400,
TAGE 500, TAGF 600, TAGG 700, TAGH 800

9 MPI_Init(&argc, &argv);

10 MPI_Comm_rank(MPI_COMM_WORLD, &rank);

11 MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &numprocs);

12 MPI_Get_processor_name(processor_name,&namelen);

13

14 CALL srand(time(®)); // Rasgele sayi yaraticisini sifirla.

15

16 IF (rank=0) THEN

17

18 CALL DosyaAc(Q); /// ilgili dosyalari okuma-yazma yapmak icin ac.
19 CALL read_inputs(mcm,nummon,adim); // Girdi parametrelerini oku.
20 CALL read_coord(x,y,z); // Baslangic koordinatlarini oku.

21

22 SRunAve=0.0;

23
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24 FOR (i = 1; i<=relaxtime; i++)

25

26 CALL pivot(Q);

27 CALL metropolis();

28 CALL Rendtoend(nummon) ;

29 SRunAve+=ree2;

30 WRITE ilgili dosyaya (i,sqrt(ree2),sqrt(SRunAve/(double)i))
31

32 ENDFOR

33

34 startwtime = MPI_Wtime(); //Surec tabanli olarak zaman tutmaya basla
35
36 //// ANA DONGU ////

37

38 FOR (i = 0; i<=mcm; i=i+1)

39

40 FOR (say=1; say<=numprocs-1; say = say + 1)

41 MPI_Ssend(&ummon, 1,MPI_INT, say, 1+say,MPI_COMM_WORLD) ;

42 MPI_Ssend(&mcm,1,MPI_INT, say,2+say,MPI_COMM_WORLD) ;

43 MPI_Ssend(&chlencyc,1,MPI_INT, say,3+say,MPI_COMM_WORLD) ;

44 MPI_Ssend(&i,1,MPI_INT,say,TAGA+say,MPI_COMM_WORLD) ;

45 ENDFOR

46

47 FOR (j = 0; j<nummon; j=j+1)

48

49 CALL pivot(Q);

50 CALL metropolis();

51

52 ENDFOR // For (j<nummon) bitti

53

54 FOR (say = 1; say<=numprocs-1; say = say + 1)

55 MPI_Ssend(x,nummon,MPI_DOUBLE, say,TAGB+say,MPI_COMM_WORLD) ;

56 MPI_Ssend(y,nummon,MPI_DOUBLE, say, TAGC+say,MPI_COMM_WORLD) ;

57 MPI_Ssend(z,nummon,MPI_DOUBLE, say,TAGD+say,MPI_COMM_WORLD) ;

58 ENDFOR

59

60 FOR (say = 1; say<=numprocs-1; say++)

61 kmax=nummon/chlencyc;

62 FOR (k=say ; k<=kmax ; k+=(numprocs-1))

63 MPI_Recv(&sree2[k],1,MPI_DOUBLE, say,TAGE+say,
MPI_COMM_WORLD,&status) ;

64 MPI_Recv(&srgy2[k],1,MPI_DOUBLE, say,TAGF+say,
MPI_COMM_WORLD,&status);

65 ENDFOR

66 ENDFOR
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67

68 ENDFOR // For (i<=mcm) bitti

69

70 ELSE

71

72 FOR ( ; ;)

73

74 MPI_Recv(&nummon,1,MPI_INT,0, l1+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);

75 MPI_Recv(&mcm,1,MPI_INT,®, 2+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);

76 MPI_Recv(&chlencyc,1,MPI_INT,®, 3+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);

77 MPI_Recv(&i,1,MPI_INT,®,TAGA+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);

78

79 MPI_Recv(x,nummon,MPI_DOUBLE,®,TAGB+rank,MPI_COMM_WORLD,
&status);

80 MPI_Recv(y,nummon,MPI_DOUBLE,®,TAGC+rank,MPI_COMM_WORLD,
&status);

81 MPI_Recv(z,nummon,MPI_DOUBLE,O®,TAGD+rank,MPI_COMM_WORLD,
&status);

82

83 kmax=nummon/chlencyc;

84

85 FOR (k=rank; k<=kmax; k+=(numprocs-1))

86 il=k*chlencyc;

87 Rendtoend(il);

88 Gyration(il);

89 SRee2[k]+=ree2;

90 SRgy2 [k]+=rgy2;

91 ENDFOR

92

93 if(i==mcm) break; // Sonsuz donguyu kirarak cikiyoruz.

94

95 ENDFOR // Sonsuz dongu yani for( ; ; ) sonu...

96

97 FOR (k = rank; k<=kmax; k += (numprocs-1))

98 MPI_Send(&sree2[k],1,MPI_DOUBLE,®,TAGE+rank,MPI_COMM_WORLD) ;

99 MPI_Send(&srgy2[k],1,MPI_DOUBLE,®,TAGF+rank,MPI_COMM_WORLD) ;

100 ENDFOR

101

102 ENDIF // if (rank=0) icin else kismi bitti

103

104 //Saat tutmayi bitir

105 endwtime = MPI_Wtime(Q);

106 gecensure=endwtime-startwtime;
107

108 IF (rank=0) THEN
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109

110 FOR (k = 1; k<=kmax; k++)

111 WRITE ilgili dosyaya (k*chlencyc,sqrt(sree2[k]/(double)mcm));

112 WRITE ilgili dosyaya (k*chlencyc,sqrt(srgy2[k]/(double)mcm));

113 ENDFOR

114

115 WRITE ilgili dosyaya (isiml,nummon,isim2,mcm,isim3,
chlencyc,isim4,relaxtime);

116 WRITE ilgili dosyaya (gecensure);

117

118 ENDIF

119

120 CALL DosyaKapat(Q); // Acilan tum dosyalari kapatir.

121

122 MPI_Finalize();

123

124 END.

4.5.2 Hesap sonuclari

A)

B)

Zincir uzunlugu 480 monomer oldugu durum:

Sekil 4.8 ve 4.9 ve 4.10°da zincirin uzunlugunun 480 oldugu sistemin dengeye ula-
sirken yapilan gozlem verilmektedir. Burada ayni zincir uzunlugu farkli mcm de-
gerleri igin farkh islemci sayilari (np) (2°den 25’e kadar) dahil ederek simule edil-
mistir. Sekillerde goraldiigi tizere her bir farkli mem ve ny’de ayni sonuglar elde
edilmektedir. Sistem baslangicta nispeten acgilmis vaziyette iken daha sonra teori-
nin 6ngordugu Uzere kangal yapidaki denge haline ulasmaktadir (belli anhik gérunti
icin Sekil EK A.1’e bakiniz).

mcm=5000, 15000, 25000 olan durumlarda n,=4 ve n,=25’e ait ortalama ugtan
uca mesafelerin ve jirasyon yaricapinin zincir boyu degisimleri Sekil 4.11 ve Sekil
4.12 ve Sekil 4.13°de gosterilmigtir. Bu sekillerde ayrica teorik 6ngort (v = 0.5)
de belirtilmektedir. Sekillerde elde edilen sonuglarin her farkli durum icin teorik
ongordi ile uyum icinde oldugu gézlenmektedir.

Zincir uzunlugu 960 monomer oldugu durum:

Zincir uzunlugunun 480 oldugu duruma benzer sekilde paralel simulasyon ger-
ceklestirilmigtir (belli anlik goruntd icin Sekil EK A.2’ye bakiniz). Sekil 4.14’°de
mcm=25000 i¢in n,=4 ve ny,=25 olan durumda sistemin dengeye gelmesine ait
gozlem verilmektedir. Sekil 4.15°de ise mcm=25000"de sistemin zincir boyuna ba-
gimhiligi farkl islemci sayilari altinda gosterilmektedir. Burada elde edilen sonuc-
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Sekil 4.8: Paralel hesapta N=480 iken mcm=5000 simulasyonunda sistemin bir
denge durumuna eristiginin gézlenmesi.

larin yine “teorik 6ngord” ile mikemmel uyumu gorilmektedir.

4.5.3 Hizlanmalar ve kiyaslamalar

Yapilan paralel hesaplamalara ait goreli hizlanmalar Denklem 2.2’ye gére hesaplanilir.
Tablo 4.1°de seri hesaba ait gecen sureler ve Tablo 4.2°deki paralel hesaba ait gecen stire-
ler kullanilarak elde edilen goreli hizlanmalar Tablo 4.3’de listelenmektedir. Tablo 4.3’de
gOruldugu tzere zincir uzunlugunun 480 oldugu durumda 6nemli bir géreli hizlanma kay-
dedilmemektedir. Yine de elde edilen goreli hizlanma islemci sayisi ile artmakta fakat
belli bir islemci sayisindan sonra hizlanma olmamaktadir. Hatta bdyle bir durumda seri
hesap tercihli duruma ge¢cmektedir. Diger yandan sistem blyukligi iki katina ¢ikartil-
diginda yani 960 oldugunda goreli hizlanmalar gdze carpmaya baslamaktadir. Bu goreli
hizlanmalarin ayrica toplam simulasyon zamanina da bagh oldugu gozlenmektedir.
Goreli hizlanmanin lineer olmayan davranisi teori ile uyum icerisindedir (Amdahl
konusu icin Bolum 2.8.1e bakiniz). Zincir uzunlugu 480 ve 960 olan durumlara ait farkh
simulasyon uzunluklarindaki goreli hizlanmalarin grafikleri Sekil 4.16 ve Sekil 4.17°de
verilmektedir. Bu grafiklerde gosterilen kati egriler vektor izerinde lineer olmayan egri
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Sekil 4.9: Paralel hesapta N=480 iken mcm=15000 simulasyonunda sistemin bir
denge durumuna eristiginin gézlenmesi.

uydurma (“non-linear curve fitting”) yontemi ile elde edilmistir3.

Yapilan paralel hesap, seri islenen kismi () ve paralel islenen kismi (1— f) icermekte-
dir. Tablo 4.4°de N=480 ve N=960 icin zincir uzunluklarina ait paralel igslenen kisimlarin
yuzdelikleri verilmektedir.

Diger yandan paralel hesabin verimi ise Denklem 2.5 ile hesaplanir. Tablo 4.5’de ve-
rim degerleri verilmektedir.

Tablodan g6zuktigu tzere hizlanmanin en yiiksek oldugu durumda kaydedilen verim
yaklasik %14 civarindadir.

3Lineer olmayan egri uydurmada kullanilan formiil y = Agx™ + A;x"s seklindedir, burada A, =
—-0,5769, A; =0,4174, A, = 1,516, As = 0, 2359 degerlerini almis olan baslangi¢ degiskenleridir.
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Sekil 4.10: Paralel hesapta N=480 iken mcm=25000 simulasyonunda sistemin
bir denge durumuna eristiginin gézlenmesi.

Tablo 4.4°den anlasildigi tzere ele alinan problemin paralellestirilen kismi %10 ci-
varindadir. Programci bakis agisindan bu paralellestirilen kismin orani arttiriimak istenir.
Bunu yapabilmek igin problemin icerigi detayl olarak ¢alisiimalidir. Problemdeki kisitla-
malar bu oranin azami mertebelerini belirlemektedir. Ornedin yukaridaki yapilan paralel
hesap yonetici makinenin en basta yaptigi dengeye gelme icin gerekli hesaptan ve daha
sonraki Monte Carlo adim hesaplarindan sonraki kisma ait hizlanmalar tizerine odaklana-
lim (bu kisim igin gerekli seri hesap suresi yaklasik 815 s/ 5000 mcmolarak élgilmastar).
N=960 olan sistem icin bdyle bir degerlendirmede goreli hizlanma Sekil 4.18°de veril-
mektedir. Bu durumda goreli hizlanmanin en yiiksek degeri 8 islemcili durumda yaklasik
olarak 3 olarak bulunmustur. Hesabin paralellestirilebilen kismi (1 — f) %68 civarinda
olup elde edilen verim %39 civarindadir.
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Sekil 4.11: Paralel hesapta N=480 iken mcm=5000 degerinde (Ree) Ve (Rgy)’nin
N’e bagimhhgr.
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Sekil 4.12: Paralel hesapta N=480 iken mcm=15000 degerinde (Ree) Ve (Rgy)’nin
N’e bagimhhgu.
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Sekil 4.13: Paralel hesapta N=480 iken mcm=25000 degerinde (Ree) Ve (Rgy)’nin
N’e bagimhhgr.
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Sekil 4.14: Paralel hesapta N=960 iken mcm=25000 simulasyonunda sistemin
bir denge durumuna eristiginin gézlenmesi..
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Sekil 4.15: Paralel hesapta N=960 iken mcm=25000 degerinde (Ree) Ve (Rgy)’nin
N’e bagimhhgr.

O N=480 ve mcm=5000
0 N=480 ve mcm=15000
< N=480 ve mcm=25000

5

N
w
N
o -
= BENTE
o -
© -
=
o
N
o

p

Sekil 4.16: Paralel hesapta N=480 iken (¢ farkli mcm degerinde hizlanma (Sp)
ve iglemci sayisi (np)’ye ait grafik.
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N=480 icin gecen slire (saniye) N=960 icin gecen slire (saniye)
N || mMcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000 || mcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000
2 878 2635 4391 3744 11235 18730
3 857 2571 4285 3506 10531 17560
4 854 2564 4275 3434 10323 17214
5 859 2578 4298 3417 10249 17083
6 859 2580 4274 3394 10180 16955
7 873 2619 4366 3400 10213 17016
8 878 2635 4388 3378 10133 16975
9 889 2668 4448 3412 10235 17064
10 900 2698 4507 3390 10169 16919
11 911 2724 4541 3398 10181 16969
12 922 2774 4622 3421 10267 17807
13 929 2796 4666 3448 10345 17222
15 957 2868 4784 3439 10327 17200
17 1002 2937 4889 3464 10398 17338
19 1000 3002 5003 3504 10515 17494
21 1054 3076 5114 3530 10596 17661
23 1044 3133 5220 3587 10773 17933
25 1067 3201 5340 3604 10838 18039

Tablo 4.2: Paralel hesaba ait gecen sireler.
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N=480 icin hizlanma orani (S;) N=960 icin hizlanma orani (S;)
np || mMcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000 || mcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000
2 0.9874 0.9874 0.9874 0.9989 0.9970 0.9953
3 1.0116 1.0120 1.0119 1.0667 1.0637 1.0616
4 1.0152 1.0148 1.0142 1.0891 1.0851 1.0829
5 1.0093 1.0093 1.0088 1.0945 1.0929 1.0912
6 1.0093 1.0085 1.0145 1.1019 1.1003 1.0994
7 0.9931 0.9935 0.9931 1.1001 1.0968 1.0955
8 0.9874 0.9874 0.9881 1.1071 1.1054 1.0982
9 0.9752 0.9752 0.9748 1.0961 1.0944 1.0924
10 0.9633 0.9644 0.9620 1.1032 1.1015 1.1018
11 0.9517 0.9552 0.9548 1.1006 1.1002 1.0985
12 0.9403 0.9379 0.9381 1.0932 1.0910 1.0968
13 0.9332 0.9306 0.9292 1.0846 1.0828 1.0824
15 0.9059 0.9072 0.9063 1.0875 1.0847 1.0838
17 0.8652 0.8859 0.8868 1.0796 1.0773 1.0752
19 0.8670 0.8667 0.8666 1.0673 1.0653 1.0656
21 0.8225 0.8459 0.8478 1.0594 1.0571 1.0555
23 0.8304 0.8305 0.8306 1.0426 1.0398 1.0395
25 0.8125 0.8128 0.8119 1.0377 1.0335 1.0334

Tablo 4.3: Goreli hizlanma oranlari.
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O N=960 ve mcm=5000
O N=960 ve mcm=15000
1- g < N=960 ve mcm=25000
T T I T
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Sekil 4.17: Paralel hesapta N=960 iken (i¢ farkli mcm degerinde hizlanma (Sp)

ve iglemci sayisi (ny)’ye ait grafik.
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N=480 igin (1 - f) (%) N=960 icin (1 - f) (%)
N || mMcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000 || mcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000
2 0.01 0.01 0.01 0.01 0.01 0.01
3 115 1.20 1.20 6.26 5.99 5.81
4 1.50 1.50 150 8.19 7.85 7.66
5 1.00 1.00 1.00 8.64 8.51 8.36
6 1.00 1.00 1.40 9.25 9.12 9.05
7 0.01 0.01 0.01 9.10 8.83 8.72
8 0.01 0.01 0.01 9.68 9.54 8.92
9 0.02 0.02 0.02 8.77 8.63 8.46
10 0.02 0.02 0.02 9.36 9.22 9.24
11 0.03 0.03 0.03 9.15 9.11 8.97
12 0.03 0.03 0.03 8.53 8.35 8.83
13 0.04 0.04 0.04 7.81 7.65 7.62
15 0.14 0.14 0.14 8.05 7.81 7.74
17 0.15 0.15 0.15 7.38 7.18 7.00
19 0.15 0.15 0.15 6.31 6.13 6.16
21 0.21 0.21 0.21 5.61 5.41 5.26
23 0.20 0.20 0.20 4.09 3.83 3.80
25 0.19 0.19 0.19 3.64 3.25 3.24

Tablo 4.4: Paralel hesap icin (1 — f) ytzdelikleri.
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N=480 icin & verim (%) N=960 icin & verim (%)
N || mMcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000 || mcm=5000 | mcm=15000 | mcm=25000
2 49.3 49.3 49.3 49.9 49.8 49.7
3 33.7 33.7 33.7 35.5 35.4 35.3
4 25.3 25.3 25.3 27.2 27.1 27.1
5 20.1 20.1 20.1 21.8 21.8 21.8
6 16.8 16.8 16.8 18.3 18.3 18.3
7 14.18 14.19 14.18 15.71 15.71 15.71
8 12.34 12.33 12.34 13.83 13.83 13.83
9 10.83 10.80 10.81 12.17 12.17 12.17
10 9.63 9.64 9.63 11.03 11.03 11.03
1 8.65 8.68 8.67 10.0 10.0 10.0
12 7.83 7.81 7.82 9.11 9.11 9.11
13 7.17 7.15 7.16 8.34 8.32 8.32
15 6.03 6.04 6.03 7.25 7.23 7.22
17 5.08 521 5.20 6.35 6.34 6.33
19 4.56 4.56 4.56 5.61 5.61 5.61
21 391 4.02 4.01 5.04 5.04 5.04
23 3.61 3.61 3.61 4.53 4.52 451
25 3.25 3.25 3.25 4.15 4.13 4.13

Tablo 4.5: Paralel hesap icin & verim yuzdelikleri.
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N=960 ve mcm=5000
N=960 ve mcm=15000
N=960 ve mcm=25000
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Sekil 4.18: Paralel hesapta N=960 iken (¢ farkli mcm degerinde hizlanma (Sp)
ve iglemci sayisi (np)’ye ait grafik. Bu hesapta 6zel olarak is¢i makinalar Uizerine
dagitilan kismin goreli hizlanmasi degerlendirilmistir.
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Bolum 5

Sonuclar

Bu yiiksek lisans tezindeki calisma, paralel hesaplama tekniginin kullaniminin ginimd-
zun karmagik problemlerinin ¢6ziimunde ne kadar 6nemli ve gecerli oldugunu bir 6rnek
Uzerinde sergilemistir. Bilim adamlari ve 6zellikle yazilim mihendisleri daima daha bi-
yuk, daha karmasik sistemlerin bilgisayar ortaminda ¢6zulmesi yollarini aragtirmaktalar
ya da mevcut sistemi daha kisa zamanlarda ¢6zmeyi hedeflemektedirler. Bu amagla he-
saplama birimlerininin mimarileri tzerinde gelismeler kaydedilmekte ve ayrica uygun
yazihmlar gelistirilmektedir. Ancak teknolojinin gelmis oldugu noktada daha hizli maki-
nalar tretebilmek cok kolay olmamaktadir. Ayrica bitun yatirimlar oldukga maliyetlidir.
Bunun yerine ekonomik ¢ok sayidaki islem biriminin eszamanl olarak tek bir problemin
¢ozUmda icin cahistiriimalari daha uygun bir ¢oziim olmaktadir. Gerek ¢evre bilimlerine ait
gerekse biyolojik sistemlere ait problemlerin bir tarafta blyuk énemleri diger tarafta cok
fazla karmasikliklari paralel hesaplamanin sundugu imkanlara bizleri yonlendirmektedir.

Bu calismada yapildigi lizere, mesaj gecme arayiizl acik paralel hesaplamada en yay-
gin yéntemlerden biridir. Bu is i¢in ise MPI kutlphanesi oldukca kullanishdir. MPI ki-
tphanesinin C veya Fortran dilindeki kullanimi oldukca anlasilir diizeydedir.

Bu calismadan anlasildigi tzere, seri hesabi yapilan bir problemin paralel hesabi ge-
nellikle seri hesaba nazaran problem hakkinda daha cok bilgi tasir. Seri hesabi paralel
hale getirmeden 6nce problemin seri hesabi ¢ok iyi etid edilmelidir. En iyi paralel hesa-
bin problemin tabiatini ¢ok iyi bildikten sonra ortaya ¢ikacagi beklenmektedir. Bu sebeble
programcilar problemin detaylarini ¢ok iyi bilmeye ihtiya¢c duyacaklardir. Ayrica herbir
problemin kendine has hususiyetleri olacagi not edilmelidir.

Paralellestirme yapilirken seri hesap mumkin oldugunca kii¢ik kisimlara bélinme-
lidir. Daha sonra bu kiigiik kisimlar arasindaki iletisimler tayin edilmelidir. Islemciler
arasinda iletisimlerde ciddi zaman kayiplari olacagindan ve ayrica islemciler herbir go-
reve baslarken zaman kaybedeceklerinden bu durum gézonine alinarak kiclk parcgalarin
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5.0 BOLUM 5. SONUCLAR

en iyi gruplandirmalarina gidilmelidir. Gruplandiriimis veya kiguk hesap kisimlari, es-
zamanli olarak caligtiriimak tzere islemcilere atanirken gerekli ise islemcilerin guclerine
gore isler verilmelidir. Eger hesap igerisinde birbirine karisacagindan endise edilen veriler
var ise uygun yerlerde islemciler senkronize edilmelidir.

Yukarida soylendigi Uizere paralel hesapta harcanan siire icinde iletisimde kaybedilen
zaman, islemcilerin isi baslatmalari igin gecen zaman ve islemcilerin bosta beklerken har-
cadiklari zaman ¢ok 6nemli olmaktadir. Bu sebeble paralel hesap islemci sayisi ile eniyi-
lestirilebilir. Bu noktada Amdahl kanununun ¢ok optimistik oldugu tekrar not edilmelidir.
Diger yandan mevcut iletisimde kullanilan bilgisayar aginin kaliteside 6nemlidir.

Dordiinci bélumin sonunda gosterildigi Uzere amac paralel olarak yurttilen kismin
seri olarak ydratulen kisma gore daha fazla olmasidir. Paralel olarak yuratilen kisim ne
kadar fazla ise goreli hizlanma da o kadar fazla olmaktadir.
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EK A

Sistemin anlik goruntuleri

Bu bolumde tez icerisinde tezin akisini bozmamak icin detaylari verilmemis olan ideal
polimer zinciri sisteminin N=480 ve N=960 durumlarinda sistem dengede iken alinan
anhk goruntileri verilmektedir. Anhk goruntilerden de anlasilacagi gibi polimer zincirleri
teorik olarak éngoriildugu bicimde kivrilmis kangal yapida (“coil””) gdzlenmektedirler.

A.l Anlik gorintiler

Asagida Sekil A.1’de N=480 icin ve Sekil A.2’de N=960 icin iki farkli mcm durumunda
sistem dengede iken alinmig anlik gorantuler gorilmektedir.

Bu anlik gorintiler simulasyon programinin paralel olarak calistiriimasi sonucu ure-
tilen konfigirasyon dosyasi (monomerlerin yerlesiminin X, y ve z eksenine gore liste-
lendigi veri dosyasi) yardimiyla VMD (Visual Molecular Dynamics) programi yoluyla
gorsellestirilmistir[53].
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Al EK A. SISTEMIN ANLIK GORUNTULERI

Sekil A.1: N=480 ve mcm=1000 durumunda iken sistemin anlik goruntisu

Sekil A.2: N=960 ve mcm=3500 durumunda iken sistemin anlik géruntisu
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EkB

MPI programlarinin LAM/MPI
ortaminda derlenmesi ve calistiriimasi

Bu boéliimde tez icerisinde tezin akisini bozmamak icin detaylari verilmemis olan MPI
programlarinin LAM/MPI ortaminda derlenmesi ve c¢alistiriimasi konusu detayl bir se-
kilde incelenecektir.

B.1 LAM/MPI’In baglatiimasi ve bitirilmesi

LAM/MPI i¢in oturum yénetimi konusuna bakacak olursak:

e Bir grup makineyi LAM’da calistirmak icin,
lamboot -v <makine_listesi>

e LAM’I sonlandirmak icin,
wipe -v <makine_listesi>
veya
lamhalt -v <makine_listesi>

e LAM uzerindeki makinelerin diizgiin calisip calismadigini gérmek icin,
recon -v <makine_listesi>

e Sureclerin anlik durumunu gérmek igin,
mpitask

e TUm sirecleri ve mesajlari temizlemek igin,
lamclean -v
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EK B. MPI PROGRAMLARININ LAM/MPI ORTAMINDA DERLENMESI VE
B.2 CALISTIRILMASI

seklinde komutlar ile calisildigini goruriiz. Buradamakine_listesi terimi dnceden prog-
ramci tarafindan hazirlanmis ve liste halinde LAM ortaminda hesaplamaya katilmasi plan-
lanarak boot ettirilmis makinelerin makine isimlerini ve gerekiyorsa IP adreslerini iceren
bir listedir. Bu liste sayesinde LAM/MPI grubuna katilan makineler ifade edilmis olur.

B.2 LAM/MPI ile C ve Fortran programlarinin derlen-
mesi ve ¢alistiriimasi

Bir paralel C kodunu veya Fortran kodunu LAM/MPI ortaminda derleyebilmek ve calis-
tirabilmek icin asagidaki komutlar kullantlir:

e Bir LAM/MPI programini derlemek icin, C dilindeki bir program igin:
mpicc -o <ikilidosya.out><kaynak.c> -I<include_dizini>
-L<library_dizini> -1l<kutuphane> -lmpi

e Fortran dilindeki bir program igin:
mpif77 -o <ikilidosya.out><kaynak.f> -I<include_dizini>
-L<library_dizini> -1l<kutuphane> -lmpi

e Bir SPMD uygulamasi baglatmak igin,
mpirun -np<surec_sayisi> <program> --<arglimanlar>

e Bir MIMD uygulamasi baglatmak igin,
mpirun -v <uygulama_dosyasi>

komutlari komut satirindan (ugbirim icerisinden) verilmelidir.
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EkC

Simulasyon programi kaynak kodu

Bu bdlimde tez igerisinde tezin akisini bozmamak icin detaylari verilmemis olan ANSI
(GNU) C dilindeki simulasyon i¢in gelistirdigimiz seri ve paralel kod ayri ayri boltimler
halinde verilmektedir.

C.1 Seri hesap yaptiran C kaynak kodu

II1771777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777
/111171717 GNU C  --- MAIN.C coded by Bahadir Karasulu //////////
//17171717777177777777777/777///// 3 U N E.2006 ///////////1//1/1/1//1/1//
II1771777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777
/////////// MAIN - SINGLE CPU v1.0 build 1000 ////////
II1171777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777

// Kullanilanacak Header dosyalari tanimlaniyor...
#include <stdio.h>

#include <stdlib.h>

#include <math.h>

#include <time.h>

#include <float.h>

#include <sys/select.h>

#include <sys/time.h>

///1////////////// GENELE ACIK (PUBLIC) DEGISKENLER  ////////////////////

unsigned long mcm;
unsigned long nummon;
unsigned long chlencyc;
unsigned long relaxtime;

double angpick;

double picked;

unsigned long monopick;

double yer;

double transx,transy,transz,sx,sy,Sz;
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// Dosyalar tanimlaniyor...
FILE *dosyal,*dosya2,*dosya3, *dosya4, *dosya5, *dosya6,
*dosya7, *dosya8, *dosya9, *dosyal0;

int mcount,il;

double fact;

double xcomp,ycomp,zcomp;

double ree2,sree2[30],rgy2,srgy2[30];
int yenisay;

float SGyration;

int u,w;

unsigned long formul;

unsigned long mikrosaniye=0L, saniye=0L, dakika=0OL, saat=0L;
double gecensure;

int namelen,cycle;

double x[1000],y[1000],z[1000],xx[1000],yy[1000],zz[1000];
char isim1[60];

char isim2[60];

char isim3[60];

char isim4[60];

int DosyaAc() {
///DOSYALARDA WRITE MODU...

/// REE_NOTEQUIL.TXT icin dosya tanimlanmasi ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya3=fopen("Ree_NotEquil.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1l);
}
/// iNFO.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya8=fopen("info.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_REE_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya9=fopen("Ree_vs_N.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_RGY_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosyal®=fopen("Rgy_vs_N.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1l);
}

/// DOSYALARDA APPEND MODU...

/// REE_NOTEQUiL.TXT icin dosya tanimlanmasi ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya3=fopen("Ree_NotEquil.dat","a+"))==NULL) {

printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");

exit(1);
}

/// iNFO.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
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if ((dosya8=fopen("info.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_REE_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya9=fopen("Ree_vs_N.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_RGY_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosyal®=fopen("Rgy_vs_N.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}

return 0;

}

II111717777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777771777777777777

/% Bu Kisim Girdi Parametrelerini - Okuma kismi - Subroutine’i*/

I11177777777777777777777777777777777777777777777777777///7/7/7/7/////////7///7/7//7/777
int read_inputs(char dosya_ismil[]) {

//Dosya actim, var mi? yok mu? kontrol ettim blogu --- TEXT DOSYA
if ((dosyal=fopen(dosya_ismil,"r"))==NULL) {

printf("Dosya Bulunamadi...\n\n");

exit(1);
}

fseek(dosyal,sizeof(int),1);
fscanf(dosyal, "%s\n¥ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n",
&isiml,&nummon,&isim2,&mcm,&isim3,&chlencyc,&isimé,&relaxtime);

//Kisaca Burada NUMMON ve MCM degerleri input_params.datas dosyasindan
okunmus oldu...

fclose(dosyal);

return 0;

}

II111717777717777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777

/* Bu Kisim Koordinat - Okuma kismi - Subroutine’i*/

II111717777717777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777

int read_coord(char dosya_ismi2[]) {

unsigned long i,say;

float xsub[nummon+1],ysub[nummon+1],zsub[nummon+1];

///// XSUB,YSUB,ZSUB => Koordinatlari yedekleyebilmek icin sabit uzunluklu diziler... /////

//Dosya actim, var mi? yok mu? kontrol ettim blogu --- TEXT DOSYA
if ((dosya2=fopen(dosya_ismi2,"r"))==NULL) {

printf("Dosya Bulunamadi...\n\n");

exit(1);
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}
fseek(dosya2,sizeof(float),1);

for (i=0;i<=nummon-1;i++) {
fscanf(dosya2, "%f %f %f\n" ,&xsub[i],&ysub[i],&zsub[i]);
x[i]=xsub[i];
y[il=ysub[i];
z[i]=zsub[i];

}
fclose(dosya2);

return 0;

}

[11777777777777777777777777777777/777/7777/7777/777/7777/77777/7777/7/7/7/77/7/7/7//77//
/11717

/* Bu Kisim PIVOT kismi - Subroutine’i*/
[1177777777777777777777777777777777777777777777777777777777/7777/7777/7777/7/7777/77////7///

int pivot() {
int g=0;

//Rasgele Sayilar kumesi olusturuluyor...

picked = (double)rand()/RAND_MAX;

// Rasgele uretilen sayilar kumesinin icinden yalnizca bir tane sec ve elinde tut...//
// Anlik olarak rasgele secilmis daha onceden rasgele elde edilmis parcacik //

// genel formatta "alinmis parcacik" icin picked demistik,

// daha sonra bunun ismini "yer" olarak degistirdik.

yer=picked;
monopick=rint (yer* (nummon-1))+1;

/// rasgele secim kismi bitti ///

//17/777/7/77//77///7////7//// PINOT MOVE //////////////////////////////
// bu parcacigi orijin olarak dusunelim

transx=x[monopick];

transy=y[monopick];
transz=z[monopick];

// 1 inci parcadan Monopick e kadar... (1,monopick]

for (g=0;g<=monopick;g++) { // yeni bir gecici xx, yy, zz arrayi olustur
xx[g]=x[g];
yylgl=y[gl;
zz[gl=z[g];

}

// Monopick nolu parcacikdan sonuncu parcaciga kadar... (monopick , nummon]

for (g=monopick+l;g<=nummon-1;g++) {
xx[g]l=x[g]-transx;
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yylgl=y[g]-transy;
zz[gl=z[g]-transz;

///1/71/77////////  PIVOT MOVE --- DONDURME HAREKETLERI  /////////////////////////

////// Birinci KEZ DONDURME ///////
// Z ekseni boyunca donme hareketi yapsin...
picked = (double)rand()/RAND_MAX;
yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+l;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sy=yy[gl;
xx[g]=sx*cos(angpick)+sy*sin(angpick);
yy[g]l=-(sx*sin(angpick))+sy*cos(angpick);

// Y ekseni boyunca donme hareketi yapsin...

picked = (double)rand()/RAND_MAX;
yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+1l;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sz=zz[g];
xx[g]=sx*cos(angpick)+sz*sin(angpick);
zz[g]=-(sx*sin(angpick))+sz*cos(angpick) ;

////// Ikinci KEZ DONDURME ///////
// Z ekseni boyunca donme hareketi yapsin...
picked = (double)rand()/RAND_MAX;
yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+1;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sy=yy[gl;
xx[g]=sx*cos(angpick)+sy*sin(angpick) ;
yy[g]l=-(sx*sin(angpick))+sy*cos(angpick);

// Y ekseni boyunca donme hareketi yapsin...

picked = (double)rand()/RAND_MAX;
yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+1l;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
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sz=zz[g];
xx[g]=sx*cos(angpick)+sz*sin(angpick);
zz[g]=-(sx*sin(angpick))+sz*cos(angpick);

}
//71/717/77/77////7////// DONDURME HAREKETI SONU  ///////////////////1//1/7//71/7///

for (g=monopick+1;g<=nummon-1;g++) { //geri don
xx[g]=xx[g]+transx;
yylgl=yy[gl+transy;
zz[g]l=zz[g]+transz;

}

return 0;

}

[17777777777777777777777777777777777777777777777777777/77777777/77777777/7/7/7777/77//77/
/% Bu Kisim METROPOLIS kismi - Subroutine’i*/

[17177777777777777777777777777777777777777777777777/7777777777/7/7/777777///7/7/77/////77/
int metropolis(){
int g=0;

for (g=1;g<=nummon;g++) {
x[gl=xx[g];
ylgl=yylgl;
z[gl=zz[g];

}

return 0;

}

I11177777777777777777777777777777777777777777777777777///7/7/7///////////7///7//7//77/777
/% Bu Kisim END_TO_END kismi - Subroutine’i*/
[11777777777777777777777777777777777/7777/7777777/77777/7777/7777/77777/7/777/7/777/77/7//7/7//

int Rendtoend(int formul) {
xcomp=x[formul-1]-x[0];
ycomp=y [ formul-1]-y[0];
zcomp=z[formul-1]-z[0];
ree2=xcomp*xcomp+ycomp*ycomp+zcomp*zcomp ;
return 0;

}

[1177777777777777777777777777777777777777777777777777777777/7777/7777/7/77/7777777///7/7//7
/% Bu Kisim GYRATION kismi - Subroutine’i*/
[11717777777777777777777777777777777777777777777/77777/77777777/7/7777/777/7/77777/77/7///7//

int Gyration(int formul) {
u=0,w=0;
SGyration=0.0;

// GYRATION subroutine kalibi...
for (u=0;u<=formul-1;u++) {
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for (w=0;w<=formul-1;w++) {
xcomp=x[u]-x[w];
ycomp=y [u]-y[w];
zcomp=z[u]-z[w];
SGyration=SGyration+((xcomp*xcomp)+(ycomp*ycomp)+(zcomp*zcomp)) ;
}
}
fact = 2.0*%((double) formul*(double) formul) ;
rgy2=(double) (SGyration/fact);

return 0;

}

I117717777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777
/* Bu Kisim ANA PROGRAM */

II11171777771777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777

int main(int argc, char *argv[])
{
int kmax;
int i=0, j=0, g=0, k=0;
int say, sayac;
int m, n;
double SRunAve;
/// timevalue icin pointer atanmasi ve timezone atanmasi...
struct timeval t_ilk, t_son, t_dif;
struct timezone tz;
srand(time(0));
for (k=0;k<=30;k++){
sree2[k]=0.0;
srgy2[k]=0.0;
}
yenisay=0;
//Girdileri okumak icin ilgili dosyalari ac...
DosyaAc(Q);
read_inputs("input_params.datas");
read_coord("config_to_start.datas");

//Relaxation Kismi...

SRunAve=0.0;

for (i=1;i<=relaxtime;i++){
pivot(Q;
metropolis();
Rendtoend (nummon) ;
SRunAve+=ree2;
fprintf(dosya3,"%d %f %f\n",i,sqrt(ree2),sqrt(SRunAve/(double)i));

}

for (k=1;k<=30;k++){
sree2[k]=0.0;
srgy2[k]=0.0;

}

//Saat tutmaya basla.
gettimeofday (&t_ilk, &tz);

for (i=1;i<=mcm;i++){
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for (j=0;j<=nummon-1;j++){
mcount++;
pivot(Q);
metropolis();
}
for (il=chlencyc;il<=nummon;il+=chlencyc){
Rendtoend(il);
Gyration(il);
sree2[il/chlencyc]+=ree2;
srgy2[il/chlencyc]+=rgy2;

3

// Saat tutmayi bitir.

gettimeofday (&t_son, &tz);

saniye = t_dif.tv_sec = t_son.tv_sec - t_ilk.tv_sec;
gecensure=saniye;

kmax=nummon/chlencyc;
for (k=1;k<=kmax;k++){
fprintf(dosya9, "%d %f\n",k*chlencyc,sqrt(sree2[k]/(double)mcm)) ;
fprintf(dosyal®,"%d %f\n",k*chlencyc,sqrt(srgy2[k]/(double)mcm));
}

fprintf(dosya8,"...Program hakkinda bilgiler...\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n",
isiml,nummon,isim2,mcm,isim3,chlencyc,isim4,relaxtime);
fprintf(dosya8, "Gecen Sure saniye cinsinden=%f\n",gecensure);

//Dosyalari kapat...
fclose(dosya3);
fclose(dosya5);
fclose(dosya8);
fclose(dosya9);
fclose(dosyal®);

exit(0);
}

C.2 Paralel hesap yaptiran C kaynak kodu

[117177777777777777777777/7777777/777/777/7777/777/777/777/7/7/77/7/77/7/7/7///
/1777717177 GNU C --- MAIN.C coded by Bahadir Karasulu //////////
////7/7/7/7/7/77//7//7//7//7/////7///// 3 U N E.2006 ///////////////////////]/
I11177777777777777777777777777777777777777777777/777777777/7/7///7//7/7/7
/////////// MAIN - MULTI CPU v1.0 build 1000 //////////
[117177777777777777777777/7777777/777/777/777/777/777/7/77/7/7/7/7/7///77///

// Kullanilanacak Header dosyalari tanimlaniyor...
#include <stdio.h>

#include <stdlib.h>

#include <math.h>

#include <time.h>
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#include <float.h>
#include <sys/select.h>
#include <sys/time.h>

#include "mpi.h" /// MPI (Message Passing Interface) Library Header’i...

/* Mesaj Etiketleri */
#define TAGA 100
#define TAGB 200
#define TAGC 300
#define TAGD 400
#define TAGE 500
#define TAGF 600

///1/7//7///////// GENELE ACIK (PUBLIC) DEGISKENLER  ////////////////////////

unsigned long mcm;
unsigned long nummon;
unsigned long chlencyc;
unsigned long relaxtime;

double angpick;

double picked;

unsigned long monopick;

double yer;

double transx,transy,transz,sx,sy,Sz;

// Dosyalar tanimlaniyor...
FILE *dosyal,*dosya2,*dosya3, *dosya4, *dosya5, *dosya6, *dosya7,

int mcount,il;

double fact;

double xcomp,ycomp,zcomp;

double ree2,sree2[30],rgy2,srgy2[30];
int yenisay;

float SGyration;

int u,w;

unsigned long formul;

unsigned long mikrosaniye=0L, saniye=0L, dakika=0OL, saat=0L;
double startwtime, endwtime,gecensure;

int namelen,cycle;

char processor_name[MPI_MAX_PROCESSOR_NAME];

double x[1000],y[1000],z[1000],xx[1000],yy[1000],zz[1000];
char isiml1[60];

char isim2[60];

char isim3[60];

char isim4[60];

int DosyaAc() {

///DOSYALARDA WRITE MODU...

*dosya8, *dosya9, *dosyal0;

/// REE_NOTEQUIL.TXT icin dosya tanimlanmasi ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...

if ((dosya3=fopen("Ree_NotEquil.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
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}
/// iNFO.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya8=fopen("info.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_REE_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya9=fopen("Ree_vs_N.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_RGY_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosyal®=fopen("Rgy_vs_N.dat","w"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}

/// DOSYALARDA APPEND MODU...

/// REE_NOTEQUiL.TXT icin dosya tanimlanmasi ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya3=fopen("Ree_NotEquil.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1l);
}
/// iNFO.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya8=fopen("info.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1l);
}
/// AVE_REE_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosya9=fopen("Ree_vs_N.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}
/// AVE_RGY_NUM.TXT icin ayrica bir dosyada tekli dokum ve dosyanin kayit blok konumlandirmalari...
if ((dosyal®=fopen("Rgy_vs_N.dat","a+"))==NULL) {
printf("Hata : Dosya Olusturulamadi...\n\n");
exit(1);
}

return 0;

}

/1177777777777 777777777777777777777777777/7777/77777777777777/777/7/7777/7/77/7/777/7/77/7/7/7///
/* Bu Kisim Girdi Parametrelerini - Okuma kismi - Subroutine’i*/

/1177777777777 77777777777777777777777/77777777777777777/777777777/7777/7/777/7777/7/7/777/7/7///
int read_inputs(char dosya_ismil[]) {
//Dosya actim, var mi? yok mu? kontrol ettim blogu --- TEXT DOSYA
if ((dosyal=fopen(dosya_ismil,"r"))==NULL) {
printf("Dosya Bulunamadi...\n\n");
exit(1);
}

fseek(dosyal,sizeof(int),1);
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fscanf(dosyal, "%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n",
&isiml,&nummon,&isim2,&mcm,&isim3,&chlencyc,&isim4,&relaxtime);

// Kisaca Burada NUMMON ve MCM degerleri input_params.datas dosyasindan okunmus oldu...
fclose(dosyal);

return 0;

}

[I17777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777/777

/* Bu Kisim Koordinat - Okuma kismi - Subroutine’i*/

II117717777717777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777177777

int read_coord(char dosya_ismi2[]) {

unsigned long i,say;

float xsub[nummon+1],ysub[nummon+1],zsub[nummon+1];

///// XSUB,YSUB,ZSUB => Koordinatlari yedekleyebilmek icin sabit uzunluklu diziler... /////

//Dosya actim, var mi? yok mu? kontrol ettim blogu --- TEXT DOSYA
if ((dosya2=fopen(dosya_ismi2,"r"))==NULL) {

printf("Dosya Bulunamadi...\n\n");

exit(1);
}

fseek(dosya2,sizeof(float),1);

for (i=0;i<=nummon-1;i++) {
fscanf(dosya2, "%f %t %f\n" ,&xsub[i],&ysub[i],&zsub[i]);
x[i]=xsub[i];
y[il=ysub[i];
z[i]=zsub[i];

}
fclose(dosya2);

return 0;

}

I1117777777777777777777777777777777777777777777777777////7/7/7/7///7/////7///7/7/7//7/7
/* Bu Kisim PIVOT kismi - Subroutine’i*/
/1177777777777 7777777777777777777777777777777777777777/77777/7777/7777/7/7/7/777/7/7/7/7/7/7///

int pivot(Q) {
int g=0;

//Rasgele Sayilar kumesi olusturuluyor...

picked = (double)rand()/RAND_MAX;

// Rasgele uretilen sayilar kumesinin icinden yalnizca bir tane sec ve elinde tut...//
// Anlik olarak rasgele secilmis ve daha onceden rasgele elde edilmis parcacik //

// genel formatta "alinmis parcacik" icin picked demistik,

// daha sonra bunun ismini "yer" olarak degistirdik.
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yer=picked;
monopick=rint(yer* (nummon-1))+1;

/// rasgele secim kismi bitti ///

//////7177/77/7/77/7/77//7//// PINOT MOVE //////////////////////////////
// bu parcacigi orijin olarak dusunelim

transx=x[monopick];

transy=y[monopick];
transz=z[monopick];

// 1 inci parcadan Monopick e kadar... (1,monopick]

for (g=0;g<=monopick;g++) { // yeni bir gecici xx, yy, zz arrayi olustur
xx[g]=x[g];
yylgl=y[gl;
zz[gl=z[g]l;

}

// Monopick nolu parcacikdan sonuncu parcaciga kadar... (monopick , nummon]

for (g=monopick+1;g<=nummon-1;g++) {
xx[g]=x[g]-transx;
yylgl=y[g]-transy;
zz[g]l=z[g]-transz;

///1////7//////  PIVOT MOVE --- DONDURME HAREKETLERI 117117711711711777

////// Birinci KEZ DONDURME ///////
// Z ekseni boyunca donme hareketi yapsin...
picked = (double)rand()/RAND_MAX;

yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+l;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sy=yy[gl;
xx[g]=sx*cos(angpick)+sy*sin(angpick);
yy[g]l=-(sx*sin(angpick))+sy*cos(angpick);
}
// Y ekseni boyunca donme hareketi yapsin...
picked = (double)rand()/RAND_MAX;
yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+1;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sz=zz[g];

xx[g]=sx*cos(angpick)+sz*sin(angpick);
zz[g]=-(sx*sin(angpick))+sz*cos(angpick);
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////// Ikinci KEZ DONDURME ///////
// Z ekseni boyunca donme hareketi yapsin...
picked = (double)rand()/RAND_MAX;

yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+1;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sy=yy[gl;
xx[g]=sx*cos(angpick)+sy*sin(angpick);
yy[gl=-(sx*sin(angpick))+sy*cos(angpick);
}
// Y ekseni boyunca donme hareketi yapsin...
picked = (double)rand()/RAND_MAX;
yer=picked;
angpick=yer*2.0*M_PI; //// Math.h icindeki pi degeri
kullanimi...
for (g=monopick+1;g<=nummon-1;g++) {
sx=xx[g];
sz=zz[g];

xx[g]=sx*cos(angpick)+sz*sin(angpick);
zz[g]=-(sx*sin(angpick))+sz*cos(angpick);

3
///1///////////// DONDURME HAREKETI SONU  ///////////////////7//711/71/77/77/71//7//

for (g=monopick+1l;g<=nummon-1;g++) { //geri don
xx[g]=xx[g]+transx;

yy[gl=yy[g]+transy;
zz[g]l=zz[g]+transz;

}

return 0;

}

I11177777777777777777777777777777777777777777777777777///7/7/7/7/////////7///7//7/7/777
/% Bu Kisim METROPOLIS kismi - Subroutine’i*/

I11177777777777777777777777777777777777777777777777777//77/7/7/7/////7///7///7/7/77/777
int metropolis(){
int g=0;
for (g=1;g<=nummon;g++) {
x[g]l=xx[g];
ylgl=yylgl;
z[gl=zz[g];
}

return 0;

}
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[17777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777/7/7777777/7/7/7777/77/777/
/% Bu Kisim END_TO_END kismi - Subroutine’i*/

II11771777777777777777777777777777777777777777777777777777717777777777777777777777777

int Rendtoend(int formul) {
xcomp=x[formul-1]-x[0];
ycomp=y [ formul-1]-y[0];
zcomp=z[formul-1]-z[0];
ree2=xcomp*xcomp+ycomp*ycomp+zcomp*zcomp ;
return 0;

}

I11177777777777777777777777777777777777777777777777777///7/7/7/7/////////7///7/7//7//7/7
/* Bu Kisim GYRATION kismi - Subroutine’i*/

[117177777777777777777777777777777777777/7777777/7/7777/7777/7777/77777/7/77/7/7/77/7/777/7//7/7//
int Gyration(int formul) {

u=0,w=0;
SGyration=0.0;
// GYRATION subroutine kalibi...
for (u=0;u<=formul-1;u++) {
for (w=0;w<=formul-1;w++) {
xcomp=x[u]-x[w];
ycomp=y[u]-y[w];
zcomp=z[u]-z[w];
SGyration=SGyration+((xcomp*xcomp)+(ycomp*ycomp)+(zcomp*zcomp)) ;
}

}
fact = 2.0*((double) formul* (double) formul);
rgy2=(double) (SGyration/fact);

return 0;

}

[I17777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777/777
/* Bu Kisim ANA PROGRAM */
[I17717777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777

int main(int argc, char *argv[])

{

MPI_Status status;

int num, rank, numprocs, next, from,kmax;

int i=0, j=0, g=0, k=0;

int say, sayac;

int m, n;

double SRunAve;

/// timevalue icin pointer atanmasi ve timezone atanmasi...

struct timeval t_ilk, t_son, t_dif;

struct timezone tz;

MPI_Init(&argc, &argv);

MPI_Comm_rank (MPI_COMM_WORLD, &rank);

MPI_Comm_size(MPI_COMM_WORLD, &numprocs);

MPI_Get_processor_name(processor_name,&namelen);

printf("Prog. Toplam %d islemci ile calisiyor ve Aktif Islemci no: %d ve
Makine adi : %s\n",numprocs,rank,processor_name) ;
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srand(time(0));
for (k=0;k<=30;k++){
sree2[k]=0.0;
srgy2[k]=0.0;
}
yenisay=0;
if (rank==0) {
DosyaAc(Q);
read_inputs("input_params.datas");
read_coord("config_to_start.datas");
fprintf(dosya8, "numprocs=%d\n" ,numprocs) ;
fprintf(dosya8, "myrank=%d\n", rank) ;

//Relaxation Kismi
SRunAve=0.0;
for (i=1l;i<=relaxtime;i++){
pivot(Q;
metropolis();
Rendtoend (nummon) ;
SRunAve+=ree2;
fprintf(dosya3,"%d %f %f\n",i,sqrt(ree2),sqrt(SRunAve/(double)i));
}
// Saat tutmaya basla.
startwtime = MPI_Wtime();

for (i=1;i<=mcm;i++){
if (1 >(mem+1))
{
MPI_Finalize(Q);
exit(0);
}
for (say=1;say<=numprocs-1;say++){
MPI_Ssend(&nummon, 1,MPI_INT,say, 1+say,MPI_COMM_WORLD) ;
MPI_Ssend(&mcm, 1,MPI_INT,say,2+say,MPI_COMM_WORLD) ;
MPI_Ssend(&chlencyc,1,MPI_INT,say, 3+say,MPI_COMM_WORLD) ;
MPI_Ssend(&i,1,MPI_INT,say,TAGA+say,MPI_COMM_WORLD);

}
for (j=0;j<=nummon-1;j++){
mcount++;
pivot(Q;
metropolis();
}
for (say=1;say<=numprocs-1;say++){
MPI_Ssend(x,nummon,MPI_DOUBLE, say,TAGB+say,MPI_COMM_WORLD) ;
MPI_Ssend(y,nummon,MPI_DOUBLE, say,TAGC+say,MPI_COMM_WORLD) ;
MPI_Ssend(z,nummon,MPI_DOUBLE, say,TAGD+say,MPI_COMM_WORLD) ;
}
}
for (say=1;say<=numprocs-1;say++){
kmax=nummon/chlencyc;
for (k=say;k<=kmax;k+=(numprocs-1)){
MPI_Recv(&sree2[k],1,MPI_DOUBLE, say,TAGE+say,MPI_COMM_WORLD,&status);
MPI_Recv(&srgy2[k],1,MPI_DOUBLE, say,TAGF+say,MPI_COMM_WORLD,&status);
}
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else
{
for C; ; ){
MPI_Recv(&ummon,1,MPI_INT,O, l+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);
MPI_Recv(&mcm,1,MPI_INT,®,2+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);
MPI_Recv(&chlencyc,1,MPI_INT, 0, 3+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);
MPI_Recv(&i,1,MPI_INT,®,TAGA+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);

MPI_Recv(x,nummon,MPI_DOUBLE,®,TAGB+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);
MPI_Recv(y,nummon,MPI_DOUBLE,®,TAGC+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);
MPI_Recv(z,nummon,MPI_DOUBLE,®,TAGD+rank,MPI_COMM_WORLD,&status);
kmax=nummon/chlencyc;
for (k=rank;k<=kmax;k+=(numprocs-1)){
il=k*chlencyc;
Rendtoend(il);
Gyration(il);
sree2[k]+=ree2;
srgy2[k]+=rgy2;
}
if(i==mcm) break;
}
for (k=rank;k<=kmax;k+=(numprocs-1)){
MPI_Send(&sree2[k],1,MPI_DOUBLE,®,TAGE+rank,MPI_COMM_WORLD) ;
MPI_Send(&srgy2[k],1,MPI_DOUBLE,O®,TAGF+rank,MPI_COMM_WORLD) ;
}
}
//Saat tutmayi bitir
endwtime = MPI_Wtime();
gecensure=endwtime-startwtime;

if(rank==0){
for (k=1;k<=kmax;k++){
fprintf(dosya9, "%d %f\n",k*chlencyc,sqrt(sree2[k]/(double)mcm)) ;
fprintf(dosyal®,"%d %f\n",k*chlencyc,sqrt(srgy2[k]/(double)mcm));

fprintf(dosya8,"...PARALEL Program hakkinda bilgiler...\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n%s\n%ld\n",
isiml,nummon,isim2,mcm,isim3,chlencyc,isim4,relaxtime);
fprintf(dosya8, "Gecen Sure saniye cinsinden=%f\n",gecensure);

//Dosyalari kapat...
fclose(dosya3);
fclose(dosya5);
fclose(dosya8);
fclose(dosya9);
fclose(dosyal0);

}

MPI_Finalize(Q);

exit(0);
}
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